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/ CARACTERISTIQUES GENERALS* I
Tipus: [ Formacio basica, X Obligatoria, [1 Optativa
L1 Treball de fi de grau, [ 1 Practiques Tutelades

[1 Practiques Orientades a la Mencio
Duracié: Semestral Semestre/s: S5
Numero de crédits ECTS: 6
Qdiomales: Catala/Castella j

DESCRIPCIO
DESCRIPCIO BREU | JUSTIFICACIO

Es presenten les principals técniques espectroscopiques que s'empren en l'actualitat per a
I'analisi estructural de farmacs, majoritariament compostos organics, dedicant especial atencié
a espectroscopia de masses (EM), ressonancia magnética nuclear (RMN) i altres técniques
complementaries, entre altres espectroscopia d'infraroig (IR). Per a cadascuna de les
técniques, s'explica el fonament fisic necessari per al maneig a nivell d'usuari avancat, els
tipus d'instruments emprats i el seu funcionament. També es considera la preparacié de
mostra necessaria i els parametres espectrals. Es detallen les caracteristiques espectrals dels
principals tipus de molécules organiques, aixi com a compostos d'interés farmacologic, amb
I'objectiu de consolidar els coneixements mitjangant exercicis especifics per a cada técnica.
Finalment, es discuteixen i resolen problemes que precisen 'ocupacié conjunt de diverses
d'aquestes técniques, ressaltant el seu caracter complementari.

COMPETENCIES*

Competéncies basiques

e B-4 Que els estudiants puguin transmetre informacio, idees, problemes i solucions a
un public tant especialitzat com no especialitzat.

e B-5: Que els estudiants hagin desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge
necessaries per emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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Competéncies generals

e G-1 Identificar, dissenyar, obtenir, analitzar, controlar i produir farmacs i medicaments,
aixi com altres productes i matéries primeres d'interés sanitari d'is huma o veterinari

o (G-3: Saber aplicar el métode cientific i adquirir habilitats en el maneig de la legislacio,
fonts d'informacio, bibliografia, elaboracié de protocols i altres aspectes que es
consideren necessaris per recopilar i interpretar dades com el disseny i avaluacio
critica d'assajos pre-clinics i clinics.

e G-17: Tenir destreses informatiques suficients per manejar processadors de text, fulls
de calcul, bases de dades, presentacions i recerca per internet. Conéixer la situacio
actual de la telematica en relacié amb les ciéncies de la salut.

Competencies especifigues

o E-Q1 Identificar, dissenyar, obtenir, analitzar i produir principis actius, farmacs i altres
productes i materials d'interés sanitari.

Competéncies Transversals

e T-1: Tenir coneixements avangats i demostrar una comprensié dels aspectes teorics i
practics i de la metodologia de treball en el seu camp d'estudi amb una profunditat que
arribi fins a I'avantguarda del coneixement.

e T-2 Ser capagos de sortir-se’n bé i poder aplicar els seus coneixements i les seves
capacitats de resolucié de problemes, en ambits laborals complexos i especialitzats
que requereixin I'is d’idees creatives i innovadores.

REQUISITS PREVIS*

Es recomana tenir coneixements previs de Quimica General y Quimica Organica.

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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CONTINGUTS
0.- Introduccio a I'analisi estructural de farmacs

1.- Espectroscopia: conceptes basics
Definicié i classificacié. Radiacio electromagnética (REM). L'espectre electromagnétic.
Interaccié radiacié-matéria: absorcio i emissio.
1.1.- Espectroscopia electronica: UV-visible. Absorcions caracteristiques de les molécules
organiques. Cromofors.
1.2.- Espectroscopia infraroja (IR): Absorcio i tipus de vibracions. Informacié estructural i
correlacions empiriques. Identificacié de grups funcionals. Aplicacié a I'analisi qualitativa
de farmacs.

2.- Espectrometria de masses (EM)
Introduccié i fonaments. Métodes d'ionitzacio i instrumentacié. Determinacio de la massa
molecular, tipus de ions i patrons isotopics. Processos de fragmentacio: ruptura homolitica
i heterolitica d'enllagos, reordenament. Fragmentacions tipiques associades a grups
funcionals. Interpretacio d'espectres.
2.1.- Acoblament amb técniques de separacié: cromatografia de gasos (GC-MS) i
cromatografia liquida d'alta pressié (HPLC-MS i UHPLC-MS). Alta resolucio i determinacio
de la formula molecular de farmacs.

3.- Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN): Aspectes generals
Descripcio basica del fenomen de la RMN. Aspectes experimentals.

3.1.- '"H RMN: desplagament quimic. Mecanismes d'apantallament. Relacions topologiques
i simetria molecular. Altres factors que influeixen en el desplagament quimic: anisotropia
magneética, efectes del dissolvent. Correlacions: hidrogens units a carboni, hidrogens units
a altres nuclis. Simulacions espectrals. Exemples.

3.2.- "H RMN: acoblament de spin. Conceptes basics de la interaccié spin-spin, constants
d'acoblament i patrons de multiplicitat. Equacié de Karplus. Sistemes d'espin. Acoblament
heteronuclear. Exemples.

3.3.- '"H NMR: analisi de I'espectre. Fenomens de relaxacié. Simplificacions de l'espectre:
modificacions del camp magnétic, desacoblament de spin, reactius de desplagament.
Efecte NOE. Introduccid6 a I'espectroscopia bidimensional, 2D RMN: correlacio

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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homonuclear a través d'enllagos (COSY) i a través de l'espai (NOESY), correlacio
heteronuclear a través d'un enllag (HSQC, HMQC). Exemples.

3.4.- C NMR. Métodes d'adquisicid, desacoblaments: banda ampla (BB), off-resonance,
DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Desplagament quimic.
Acoblaments de spin-spin. Analisi d'espectres. Exemples.

3.5-. RMN d'altres nuclis. '"H RMN de compostos bio-inorganics i farmacs basats en
complexos metal-lics. 3'P RMN, '°F RMN, N i SN RMN.

4.- Altres técniques analitiques d'utilitat
Teécniques cromatografiques: Métodes cromatografics estereoselectius per a l'analisi de
farmacs. Activitat optica. Difraccié de raigs X (monocristall i XRD).

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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METODOLOGIA

ACTIVITATS FORMATIVES

Activitats Formatives* Activitats Formatives Credits* L
(Memoria GF) (Sigma) ECTS Competéncies
Sessions teoriques Sessions d'exposicio de B-4, B-5, G-1,
conceptes 1,8 G-3, G-17, EQ-
11, T-1,T-2
Resolucié d’exercicis o Sessions de resolucio B-4, B-5, G-1,
problemes d'exercicis, problemes i 0,4 G-3, G-17, EQ-
casos(1) 11, T-1,T-2
Activitats integradores del Seminaris
coneixement: casos, seminaris,
treballs dirigits i aprenentatge i )
cooperatiu
Sessions practiques: laboratori o | ey )| practic / laboratori - -
simulacions
- Presentacions (2) - -
Sl [PEIEEE] el it Activitats d'estgdi personal per 37 g‘; BGS17GE1Q
part dels estudiants 1,71, T-2
Activitats d’avaluacié Activitats d'avaluacié B-4, B-5, G-1,
(examens, controls de 0,1 G-3, G-17, EQ-
seguiment...) 11, T-1,T-2
TOTAL 6,0

GF: Grau en Farmacia

(1) En el GF els “casos” de Sigma estan inclosos en “Activitats integradores del coneixement”
(2) En el GF les “presentacions” de Sigma estan incloses en “Activitats integradores del coneixement”

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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EXPLICACIO DE LA METODOLOGIA DIDACTICA*

Les metodologies docents més adients pel GF sén: Métode d’exposicio; Practiques en el laboratori;
Simulacions; Resolucié de casos i problemes; Aprenentatge basat en problemes o casos; Aprenentatge
cooperatiu; Activitats d’avaluacio; Observacio i Aprenentatge de la realitat.

1. Métode expositiu: llicé magistral participativa, treball a través de les exposicions dels
diferents continguts teoric-practics i implicant a I'estudiant amb la combinacié d'activitats i
exercicis a l'aula, incentivant I'alumne a formular preguntes que comportin un raonament
personal. Exposicid de continguts, explicacid i demostracid de capacitats, habilitats i
coneixements a l'aula o a través de mitjans audiovisuals.

2. Resolucié d'exercicis o problemes, desenvolupant solucions adequades mitjangant
la realitzacio de rutines, aplicant férmules o algoritmes i interpretant resultats. Es sol utilitzar
com a complement de la llicé magistral.

3. Activitats d'avaluacié. exercicis per avaluar el grau d'assumpcio de les competéncies
(coneixements, habilitats, valors) per part dels alumnes, de forma continuada o puntual.

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).



O Blanquerna
PERSONA CIENCIA EMPRESA

4 )
ASSIGNATURA: DETERMINACIO ESTRUCTURAL

MATERIA: Quimica Organica
MobuL: Quimica
EsTubpIs: Grau en Farmacia
Pagina 7 de 10
\_ J

AVALUACIO

METODES D’AVALUACIO

Meétodes d’avaluacio * Métodes d’avaluacio Pes*(2) | Competéncies*
(Memoria GF) (sigma)
Examen final Examen final 50% B-4, B-5, G-1, G-3, G-

17, EQ-11,T-1, T-2
- Examen/s parcial/s (1) - -
Seguiment de
I'aprenentatge (inclou
controls, casos, exercicis,
problemes, participacio,
avaluacio On-Line,
autoavaluacio)
Treballs y presentacions | Treballs i presentacions - -

B-4, B-5, G-1, G-3, G-

. 0 H 0
Activitats de seguiment 50% 17, EQ-11, T-1, T-2

Treball practic o Treball experimental o de
experimental camp i )
Avaluacioé TFG Projectes - -
Practiques externes
(practiques tutelades i Valoracié de l'empresa o
practiques orientades a la institucio ) }
mencio)
- Participacio (1) - -
100%
(1) En el GF els “Examen/s parcial/s” i “la Participacié” de Sigma estan inclosos a “Seguiment de

'aprenentatge”
(2) Els valors poden oscil-lar £5 % respecte al valor definit a la memoria del GF (sumatori final 100%)

RESULTATS DE L’APRENENTATGE *

e Demostrar comprensié i capacitat d'aplicacié dels coneixements de Determinacio
Estructural (IR, RMN, UV-Vis, EM) en la practica de la Farmacia.
e |dentificar, formular i resoldre problemes tipics de Determinacié Estructural.

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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QUALIFICACIO

Primera convocatoria:

L'avaluacié de l'assignatura considerara les qualificacions obtingudes mitjangant els métodes
d'avaluacio descrits més amunt. Totes aquestes notes seran sobre 10 i tindran un valor maxim
de 10.

Per aprovar I'assignatura, s'han de complir els seguients dos requisits:

A) la qualificacio global ha de ser igual o superior a 5
B) han de superar-se els minims exigits que es detallen a continuacio:

B.1: Examen Final 55%

* Al final del semestre es realitza un examen final (EF) (teoria + problemes), que
representa un 55% de la qualificacio de l'assignatura. Per aplicar la férmula, la nota de
I'examen final ha de tenir un valor igual o superior a 5.

B.2: Activitats de seguiment (AS) (total 40%)

¢ Es realitzaran dos examens de seguiment (ES) de 'assignatura, aquestes proves es
realitzaran en hores de classe i representaran un 40% de la qualificacié de l'assignatura
(Prova I: 20%), (Prova II: 20%). Els ES no alliberen matéria de cara a I'EF.

¢ Resolucié de problemes (RP): aquesta activitat de seguiment representara un 5% de
la qualificacié de I'assignatura. L'activitat consistira en la resolucié de problemes a lliurar.

La nota final s'obté de:
NF= EF*0.55 + prova 1*0.20 + prova I1*0.20 + RP*0.05

Si no se superen els minims requerits, no s'aplicara la férmula i la nota final correspondra a la
nota més baixa de totes les obtingudes.

* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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Segona convocatoria:

En cas de no superar amb un minim de 5 en la primera convocatoria, es realitzara un examen
en una segona convocatoria que avaluara els continguts teorics-practics en un sol examen.

La qualificacio final sera:
NF= EF*0.95 + RP*0.05

Segiients convocatories:

NF= EF
AVALUACIO DE LES COMPETENCIES

Per a l'avaluacié de les competéncies B-4, B-5, G-1, G-3, G-17, EQ-11, T-1, T-2 s'utilitzara
com a indicador la nota de I'assignatura.
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* Aquestes caracteristiques no es poden modificar sense I'aprovacio dels organs responsables de les
estructures académiques de nivell superior (matéria, modul i/o pla d’estudis).
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