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JUSTIFICACION

Este curso tiene la finalidad de introducir al estudiante, de manera practica, al uso de las modernas
técnicas espectroscopicas para el analisis de moléculas organicas y a la resolucién rutinaria de
problemas estructurales. Estd especialmente dirigido a estudiantes con conocimientos de Quimica,
Bioquimica y Biologia interesados en la elucidacion de vias metabdlicas de plantas y microorganismos,
en el estudio de la biogénesis y biosintesis metabdlicas, en el andlisis de la diversidad molecular y su
papel en las interrelaciones planta-planta, planta-insecto y planta-microorganismo y en el
descubrimiento de nuevas estructuras quimicas provenientes de fuentes naturales que sean,
especialmente, de interés agroquimico o farmacéutico.

En este curso se pondrd especial énfasis en el estudio de la resonancia magnética nuclear
(RMN). La RMN se usa extensamente en investigaciones bioquimicas y fisiolégicas y una de sus
aplicaciones mas importantes se encuentra en el area del metabolismo vegetal. Su flexibilidad inherente
como una técnica analitica la hace especialmente util para un amplio rango de aplicaciones, incluyendo:
identificacion y cuantificacion de metabolitos; definicion del ambiente intracelular en el cual el
metabolismo ocurre; caracterizacion de las vias metabdlicas primarias y secundarias; analisis de la
respuesta metabdlica a estrés ambiental y perturbacioén fisiolégica; y medicién del flujo metabdlico.
Como ejemplos mas especificos se puede mencionar la aplicacion de experimentos de RMN
multidimensionales para la elucidacion estructural de proteinas de alto peso molecular mediante un
marcaje selectivo de sus aminoacidos; el estudio por **CRMN de la estructura electrénica de la porcion
heme de proteinas y sus relaciones estructura-funcion; y el uso de la RMN como una técnica para
investigaciones globales del metabolismo microbiano, ya que permite monitorear en tiempo real los
procesos metabolicos de la célula viviente sin perturbar su organizacion interna, entre otros.

PRE-REQUISITOS
Para poder llevar este curso, el estudiante deberd haber adquirido conocimientos béasicos de Quimica
Organica, Bioquimica y Biologia a nivel de licenciatura.

OBJETIVO GENERAL

Proporcionar al estudiante los conocimientos, habilidades y estrategias fundamentales que le permitirdn
ser capaz de elucidar las estructuras quimicas moleculares de metabolitos organicos, sintéticos o
naturales.

OBJETIVOS PARTICULARES

1. Proveer al estudiante de las herramientas elementales para poder analizar e interpretar los espectros
de infrarrojo y obtener informacioén referente a los diferentes grupos funcionales presentes en la
molécula organica objeto de estudio.

2. Procurar al estudiante de los conocimientos tedricos y practicos para aprender a analizar los espectros
de ultravioleta y obtener informacién relacionada con la presencia de grupos cromoéforos y de
absorcion en metabolitos secundarios de interés.

3. Proporcionar al estudiante informacion esencial para identificar en un espectro tipico de masas el ion
molecular, el ion base, asi como reconocer las sefiales caracteristicas de fragmentos légicos y las
resultantes de rearreglos y descomposiciones de fragmentos primarios, que le permitirdn discernir y
postular una estructura basica de la molécula analizada.



4. Suministrar al estudiante conocimientos tedricos y practicos que le permitirdn interpretar los espectros
de resonancia magnética nuclear proténica y de carbono trece, asi como los correspondientes
experimentos homo y hetero bidimensionales, para recabar informacion relevante concerniente a la
estructura molecular que se desea resolver.

5. Presentar al estudiante informacion referente a los usos y aplicaciones que la resonancia magnética
nuclear (RMN) tiene, asi como su manejo como una poderosa herramienta para diversos estudios en
areas especializadas de la ciencia.

6. Instruir al estudiante con la informacién concerniente al manejo de los equipos y a la preparacion de
las muestras.

EVALUACION DEL ESTUDIANTE
El estudiante presentard examenes parciales, cuya frecuencia sera convenida al principio del curso
segun el numero de profesores, capitulos y/o temas vistos. La calificacién final, que sera con base en
100 puntos, se obtendra por la suma de los resultados obtenidos en los siguientes rubros:

Examenes parciales 75%

Resolucién de problemas 25%

TEMA Y SUBTEMAS

Capitulo |, Espectrometria Infrarroja
1.1.  Introduccion

1.2. Teoria

1.3.  Instrumentacion

1.4. Manejo de la Muestra

1.5. Interpretacion de Espectros
1.6. Tablas de Grupos de Absorcion
1.7. Resolucion de Problemas

Capitulo Il Espectrometria Ultravioleta
2.1.  Introduccion
2.2. Teoria
2.3.  Instrumentacion
2.4. Manejo de la Muestra
2.5.  Absorciones Caracteristicas de Compuestos Organicos
2.6. Tablas de Grupos de Absorcién
2.7. Resoluciéon de problemas
Capitulo lll, Espectrometria de Masas
3.1. Introduccién
3.2.  Instrumentacion
3.3.  El Espectro de Masas
3.4.  Determinacion y Uso de la Formula Molecular
3.5.  Pico del lon Molecular
3.6. Fragmentacién
3.7. Rearreglos
3.8. Derivados
3.9. Resolucion de Problemas
Capitulo 1V, Espectrometria de Resonancia Magnética Nuclear Proténica (*H RMN)
Introduccién
Teoria
Instrumentacion
Manejo de la Muestra
Desplazamiento Quimico
Acoplamiento Spin Simple
Equivalencia Quimica y Magnética
Protones Unidos a Heteroatomos
Sistemas AMX, ABX y ABC con Tres Constantes de Acoplamiento
Sistemas Spin de Acoplamiento Fuerte y Débil
Efectos de un Centro Quiral



Acoplamiento Vecinal y Geminal en Sistemas Rigidos
Acoplamiento a Largo Alcance
Desacoplamiento de Spin
Reactivos de Desplazamiento
Resolucion de Problemas
Capitulo V. Espectrometria de Resonancia Magnética Nuclear de Carbono 13 (**C RMN)
5.1.  Introduccién
5.2. Interpretacion de Espectros de *C
5.3. Desplazamientos Quimicos
5.4.  Acoplamiento de Spin
5.5. Experimentos APT, DEPT 90 y DEPT 135
5.6. Resolucion de Problemas
Capitulo VI, Espectrometria Bidimensional
4.1. Introduccion
4.2. Consideraciones Practicas de las Conectividades
4.2.1. Conectividad *H — *H (COSY)
4.2.2. Conectividad '*H — *C (HSQC, HMBC)
4.2.3. Conectividad *C - **C (INADEQUATE)
4.2.4. Proximidad Espacial *H — *H (NOESY, ROESY)
4.3. Resolucién de Problemas
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