Universidad Nacional de La Plata
Facultad de Ciencias Exactas

Espectros, Espectdmetros y espectrometrias de masa

Responsables: Dr. Jorge Javier Pedro FURLONG y Dra. Patricia Ercilia ALLEGRETTI
Curso cuatrimestral con una carga horaria total de 45 horas.

Modalidad: Tedrico-practica
Evaluacion final escrita.

Dirigido a Licenciados en Quimica, Bioquimica, Farmacéuticos, Ingenieros Quimicos.

PROGRAMA

1- Introduccion

Formacion del espectro de masa. Analisis de masas y abundancias iénicas. Informacion
estructural.

2- Espectrémetros de masa.
lonizacién. Analizadores. Fundamentos fisicos. Detectores. Sistemas de introduccion de
muestras.

3- Espectrometrias de masa.
Métodos de ionizacion. Muestras de baja volatilidad. Técnicas auxiliares. Sistemas acoplados.

4- Informacién bésica de los espectros de masa.
Composicién elemental. El iébn molecular. Perfil espectral. Interpretacion de espectros.

5- Teoria de las descomposiciones unimoleculares.

Energia, probabilidad y velocidad. Diagramas de Wharhaftig. Efectos cinéticos y
termodinamicos. La teoria del quasi-equilibrio. Estimacién de la funcién probabilidad k(E).
Relaciones termoquimicas. Ejemplos.

6- Mecanismos de fragmentacion ionica.

Factores que afectan la abundancia iénica. Reacciones iniciadas en sitios radicales y cargados.
Disociacion de uniones sigma. Reacciones de alfa-ruptura y de ruptura inductiva.
Descomposicion de estructuras ciclicas.

Reordenamientos de sitios radicales y cargados. Reordenamientos de hidrégeno.

7- Espectros de masa de clases de compuestos.
Hidrocarburos. Alcoholes. Aldehidos y cetonas. Esteres. Acidos y anhidridos. Eteres. Tioles y
tioéteres. Aminas, Amidas y Nitrilos. Haluros alifaticos.

8- Identificacion computarizada con espectros de masa.
Descripcién y objetivos:

El desarrollo increible de los métodos fisicos en quimica orgénica en las Ultimas décadas ha
cambiado en forma sustancial la tarea de determinacioén estructural. La importancia de estos
métodos requiere un amplio conocimiento de las distintas técnicas a fin de facilitar la
investigacién de estructuras. El curso esta dedicado al estudio de la espectrometria de masa:
conceptos basicos tedricos y fenomenoldgicos involucrados, instrumentacién y muestreo,
sistematizacion posible en el procedimiento de interpretacion de espectros, analisis de
espectros de grupos de sustancias, técnicas instrumentales auxiliares y aplicaciones.

El objetivo primordial implica que el participante, una vez aprobado el curso, no sélo entendera
el significado de los espectros que examina sino ademas, por un lado, sabra como aprovechar
la informacién que proveen y conectarla convenientemente con la de otro orden (quimico o de



otras espectrometrias) para llevar a cabo la elucidacién de estructuras y, por otro lado, sera
capaz de planificar su uso para resolver un problema particular.
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