FACULTAD DE CIENCIAS Curso 2020/21

GUIA DOCENTE

DENOMINACION DE LA ASIGNATURA

Denominacion: DETERMINACION ESTRUCTURAL ORGANICA Y FARMACOQUIMICA
Cddigo: 100472
Plan de estudios: GRADO DE QUIMICA Curso: 3

Denominacion del médulo al que pertenece: APLICADO
Materia: QUIMICA (OPTATIVA 1)

Caracter: OPTATIVA Duracién: SEGUNDO CUATRIMESTRE
Créditos ECTS: 6.0 Horas de trabajo presencial: 60
Porcentaje de presencialidad: 40.0% Horas de trabajo no presencial: 90

Plataforma virtual: http://moodle.uco.es/m2021/

DATOS DEL PROFESORADO

Nombre: LUQUE ALVAREZ DE SOTOMAYOR, RAFAEL

Departamento: QUIMICA ORGANICA

Area: QUIMICA ORGANICA

Ubicacion del despacho: Campus Universitario de Rabanales. Edificio Marie Curie (C3)-Anexo
E-Mail: g62alsor@uco.es Teléfono: 957211050

Nombre: ROMERO REYES, ANTONIO ANGEL

Departamento: QUIMICA ORGANICA

Area: QUIMICA ORGANICA

Ubicacién del despacho: Campus Universitario de Rabanales. Edificio Marie Curie (C3)-Anexo
E-Mail: golrorea@uco.es Teléfono: 957218638

REQUISITOS Y RECOMENDACIONES

Requisitos previos establecidos en el plan de estudios
El estudiante podra matricularse de asignaturas optativas una vez que haya superado los 60 créditos de formacién
basica, y al menos otros 30 créditos obligatorios.

Recomendaciones

Ninguna especificada
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COMPETENCIAS

CB4 Conocimiento de una lengua extranjera.

CB6 Resolucion de problemas.

CB10 Capacidad de aprendizaje auténomo para el desarrollo continuo profesional.

CE4 Las técnicas principales de investigacion estructural, incluyendo la espectroscopia.

CE15 Estructura y reactividad de las principales clases de biomoléculas y la quimica de los principales

procesos biolégicos.
CE1l6 Estudio de las técnicas instrumentales y sus aplicaciones.

CE22 Capacidad de aplicar dichos conocimientos a la resolucién de problemas cualitativos y cuantitativos
segun modelos previamente desarrollados.

CE23 Competencia para evaluar, interpretar y sintetizar datos e informaciéon Quimica.

CE24 Capacidad para reconocer y llevar a cabo buenas précticas en el trabajo cientifico.

CE26 Destreza en el manejo y procesado informatico de datos e informacién quimica.

CE28 Habilidad para llevar a cabo procedimientos estdndares de laboratorio implicados en trabajos

analiticos y sintéticos, en relacién con sistemas organicos e inorganicos.

CE30 Habilidad para manejar instrumentaciéon quimica estdndar, como la que se utiliza para investigaciones
estructurales y separaciones.

CE31 Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su
significacién y de las teorias que la sustentan.

OBJETIVOS

Esta asignatura de cardcter optativo tiene un doble objetivo:

Por un lado, introducir al estudiante en la Quimica Farmaceutica haciendo especial hincapié en la
farmacocinética, farmacodindmica y metabolismo (toxicologia) de farmacos. Se presentaran, asimismo, las
diferentes metodologias para el estudio de las relaciones estructura-actividad en farmacos. Finalmente, se
abordara el diseno racional de farmacos y se estudiardn algunos casos en relacién a los procesos de sintesis de
fadrmacos.

Por otro lado, completar la formacion adquirida por los estudiantes en la asignatura de caracter obligatorio
Ampliacion de Quimica Orgénica en la que se hace una introduccién de las cuatro técnicas espectroscépicas
bésicas (UV-Visible, Infrarroja, Resonancia Magnética Nuclear y Masas) utilizadas por el quimico para la
caracterizacion de los compuestos organicos. Con esta asignatura optativa el estudiante alcanzarad un mayor
conocimiento de IR, RMN y E. Masas y abordard la resolucién de problemas de mayor grado de dificultad.

CONTENIDOS

1. Contenidos teoricos

Farmacoquimica

Tema 1.- Introduccion a la farmacoquimica. Definiciones: droga, farmaco y medicamento. Origenes de la
farmacologia. Nomenclatura y Clasificaciéon de farmacos. Panorama actual de la industria farmacéutica. Aspectos
comerciales/industriales de la industria farmacéutica

Tema 2.- Propiedades fisicoquimicas de los farmacos. Propiedades fisicoquimicas de farmacos. Farmacos con
propiedades acidas. Farmacos con propiedades basicas. Coeficiente de particiéon octanol/agua.

Tema 3.- Farmacocinética y Farmacodinamica. Procesos que ocurren durante la accién de un farmaco. Fase
farmacéutica. Fase Farmacocinética: absorcién y distribucién de fdrmacos. Biodisponibilidad. Fase
farmacodindmica. Receptores farmacoldgicos. Agonismo y antagonismo farmacoldgico. Clasificacion de farmacos:
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farmacos especificos e inespecificos estructuralmente.

Tema 4.- Caracteristicas estructurales y accion farmacolégica. Conceptos basicos de estereoisomeria.
Isomeria oOptica y accion farmacoldgica. Isomeria geométrica y accion farmacoldgica. Andlisis conformacional y
actividad farmacoldgica. Isosteria quimica. Bioisosteria. Bioisosterismo cléasico y no clasico.

Tema 5.- Metabolismo de farmacos. Definiciones. Principios bésicos de toxicologia. Evolucién histérica de la
toxicologia. Sinergia, potenciacién y antagonismo. Relacién dosis-respuesta. Sustancias xenobidticas y enddgenas.
Quimica toxicolégica. Metabolismo de farmacos. Profdrmacos. Reacciones metabdlicas en Fase I y en Fase II.
Rutas metabdlicas para farmacos comunes.

Tema 6.- Diseno racional de farmacos. Métodos de disefio de farmacos. Farmacomodulacién. Métodos QSAR
de disefio de farmacos. Ecuacion de Hammett. Ecuacién de Taft. Método de de Hansch. Método de Free-Wilson.
Metodologias QSAR-3D.

Tema 7.- Quimica Verde en la Industria Farmacéutica. Origenes de la Industria Farmacéutica. Idoneidad de
un proceso de sintesis: Economia Atémica. Industria Farmacéutica y residuos contaminantes: Factor E. Sintesis
orientada a las funciones (FOS). Quimica verde y desarrollo sostenible en la industria farmacéutica. La catélisis en
la Industria Farmacéutica. Los disolventes en la Industria farmacéutica. Estudio de casos en la Industria
Farmacéutica.

Determinacion Estructural Organica

Tema 8.- Espectroscopia Infrarroja (IR). Técnicas de Reflectancia Difusa (DRIFT) y de Reflectancia Total
Atenuada (ATR). Aplicaciones de la espectroscopia IR en Quimica Orgénica.

Tema 9.- Técnicas avanzadas de Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear aplicadas al estudio de
sustancias orgdnicas. El experimento DEPT. Introduccion a los métodos espectrocépicos en dos dimensiones. La
técnica COSY. La técnica HETCOR. RMN del estado sélido. Introduccién a las técnicas de RMN para el estudio de
moléculas adsorbidas.

Tema 10.- Interpretacion de Espectros de Masas de Compuestos Organicos.

Tema 11.- Espectrocopia de Masas tipo tdndem. Aplicacién de las técnicas de monitorizacién de iones para
andlisis de familias de Compuestos Orgénicos.

2. Contenidos practicos

Seminarios de Problemas.

Se abordaran problemas de determinaciéon estructural de compuestos y materiales organicos de mayor
complejidad a los realizados en la asignatura de Ampliacién de Quimica Orgénica, resolviendo los
correspondientes espectros de IR, RMN de protén y carbono-13 (mono y bidimensional) y masas.

Précticas de Laboratorio.

Practica 1. Reaccién de Biginelli. Sintesis de una dihidropirimidinona, farmaco antihipertensivo.
Practica 2. Sintesis de fenacetina, un analgésico.

METODOLOGIA

Adaptaciones metodoldgicas para alumnado a tiempo parcial y estudiantes con discapacidad
y necesidades educativas especiales

Este tipo de adaptaciones metodoldgicas, se decidiran en reuniones entre el profesorado y los alumnos interesados
a fin de personalizar los posibles casos que se presenten.
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Actividades presenciales

Actividad Grupo completo Grupo mediano Total
Actividades de evaluacién 3 - 3
Laboratorio - 6 6
Leccién magistral 30 - 30
Seminario - 21 21
Total horas: 33 27 60

Actividades no presenciales

Busqueda de informacién 10
Consultas bibliogrdficas 10
Estudio 35
Problemas 35

Total horas: 90

MATERIAL DE TRABAJO PARA EL ALUMNO

Cuaderno de Practicas - http://moodle.uco.es/m2021/
Dossier de documentacion - http://moodle.uco.es/m2021/
Ejercicios y problemas - http://moodle.uco.es/m2021/
Manual de la asignatura - http://moodle.uco.es/m2021/

Aclaraciones
El estudiante dispondra de todo aquel material necesario para seguir las explicaciones tedricas asi como de los

ejercicio, problemas y guiones de practicas en la plataforma Moodle.

EVALUACION
2 E 3 3
2 3 - S B
7 g g g e T2
& 2 ) &) 5 8 %’ S
. g 8 =) i g3 @ &
Competencias < " &= 2
=
CB10 X X X X X
CB4 X X
CB6 X X X

INIVERSIDAD INFORMACION SOBRE TITULACIONES
lf' VERSIDAD WWW.UCo.es DE LA UNIVERSIDAD DE CORDOBA

E] facebook.com/universidadcordoba

@univcordoba uco. eS/gradOS

v CC



FACULTAD DE CIENCIAS Curso 2020/21

GUIA DOCENTE

o 3 g = g o < 2
g H = £ @ 9 g g
1 2 g 1) g ‘E B
= E < g 2 & 5=
: g 2 E: g 2 -
Competencias 38 g i & S g A
53]
CE15 X X
CE1l6 X X X
CE22 X X X
CE23 X X X X
CE24 X X X X
CE26 X X X X
CE28 X
CE30 X X X
CE31 X X X X
CE4 X X X X X

Total (100%) 15% 15% 30% 10%

Nota minima (*) 5 5 5 5

(*)Nota minima para aprobar la asignatura

Método de valoracion de la asistencia:

La asistencia y participacion activa constituira un 10% de la calificacion final.

Aclaraciones generales sobre los instrumentos de evaluacion:

La asistencia y participacién activa en todas las actividades presenciales (clases magistrales, seminarios y
practicas) seran evaluadas (10% de la calificacion final). Este porcentaje es contabilizado en la tabla anterior, un
5% en la parte de examenes y un 5% en el epigrafe de resoluciéon de problemas.

Las practicas de laboratorio son obligatorias, de modo que para aprobar la asignatura es imprescindible
realizarlas y presentar la memoria correspondiente. La calificacion obtenida supone el 10% de la calificacion final.
Una vez superadas, el estudiante no tiene obligacién de repetirlas en cursos posteriores.

La parte de Farmacoquimica aporta un 30% a la calificacién final, desglosado en i) Andlisis de documentos (15%)
y ii) Exposicion oral (15%).

La parte de Determinacion Estructural aporta un 50% a la calificacion final, consistente en examenes y
resolucion de problemas/espectros.

Aclaraciones sobre la evaluacion para el alumnado a tiempo parcial y necesidades
educativas especiales:

Las adaptaciones para los estudiantes a tiempo parcial y necesidades educativas especiales se realizaran de
acuerdo con la normativa del centro y atendiendo a la casuistica de los estudiantes afectados.
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Criterios de calificacion para la obtencion de Matricula de Honor:
Segtn el articulo 80.3 del Reglamento de la Universidad de Cérdoba, la mencion de "Matricula de Honor" podrd
ser otorgada al estudiantado que haya obtenido una calificacion igual o superior a 9.0.

BIBLIOGRAFIA

1. Bibliografia basica

1.- T.L. Lemke, D. A. Williams, Foye's principles of medicinal chemistry, 7th Edition, Wolters Kluwer and
Lippincott Williams & Wilkins. Philadelphia. USA. 2013.

2.- D. Cairns, Essentials of Pharmaceutical Chemistry, 3rd Ed., Pharmaceutical Press, London, 2008.

3.- ].B. Taylor and P.D. Kennewell, Modern Medicinal Chemistry, Ellis Horwood Ltd., Chichester, 1993.

4.- M. Hesse, H. Meier, B. Zeeh. Spectroscopic methods in organic chemistry, Thieme. 2nd Edition 2007.

5.- L. D. Field, S. Sternhell y J. R. Kalman, Organic Structures from Spectra, Wiley, 2002.

6.- W. Kemp, Organic Spectroscopy, McMillan Education Limited, London, (1992) 3th ed.

7.- R. M. Silverstein, G.C. Bassler and T. C. Morrill, Spectrometric Identification of Organic

Compounds, ]J. Wiley,New York (1991) 5th Ed.

8.-C.G. Herbert and R.A. W. Johnstone, Mass Spectrometry Basics, CRC Press, Washinton D.C., 2003.

9.- S. A. Richard y J. C. Hollerton, Essential Practical NMR for Organic Chemistry, John Wiley & Sons, Ltd.,
2011.

10.- M. Balci, Basic 1H- and 13C-NMR Spectroscopy, Elsevier Science B. V., 2005.

11.- N. E. Jacobsen. NMR Spectroscopy Explained. Simplified Theory, Applications and Examples for
Organic Chemistry and Structural Biology, John Wiley and Sons, New Jersey, 2007.

12.- E. Breitmaier, Structure Elucidation by NMR in Organic Chemistry. A Practical Guide, John Wiley and
Sons, Ltd., Chischester, 2002.

2. Bibliografia complementaria

Ninguna

CRITERIOS DE COORDINACION

Fecha de entrega de trabajos

CRONOGRAMA

Periodo

Actividades de
evaluacion
Laboratorio
Leccion magistral
Seminario

19 Semana 0,0 | 0,0 | 2,0 | 0,0

2% Semana 0,0 | 0,0 | 3,0 | 0,0

349 Semana 0,0 | 0,0 | 3,01]00

49 Semana 0,0 | 3,0 | 2,01 0,0

52 Semana 0,0 | 3,0 | 2,0 | 0,0

69 Semana 0,0 | 0,0 20100
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Periodo
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Seminario
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Actividades de
evaluacion

7% Semana 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

84 Semana 0,0 | 0,0 | 2,0 3,0

92 Semana 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

10% Semana | 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

119 Semana | 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

129 Semana | 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

13% Semana | 0,0 | 0,0 | 2,0 | 3,0

149 Semana | 3,0 | 0,0 | 2,0 | 0,0

Total horas: 3,0 6,0 30,0 21,0

Las estrategias metodoldgicas y el sistema de evaluacién contempladas en esta Guia Docente seran adaptadas de acuerdo a las

necesidades presentadas por estudiantes con discapacidad y necesidades educativas especiales en los casos que se requieran.

PLAN DE CONTINGENCIA: ESCENARIO A

El escenario A, se corresponde con una menor actividad académica presencial en el aula como
consecuencia de medidas sanitarias de distanciamiento interpersonal que limite el aforo permitido en
las aulas.

METODOLOGIA

Aclaraciones generales sobre la metodologia en el escenario A

Se adoptard un sistema multimodal o hibrido de ensefianza que combine, en todo lo posible, las clases
presenciales en aula y las clases presenciales por videoconferencia (sesiones sincronas) que se impartiran en el
horario aprobado por el Centro. La distribucion temporal de las actividades que se llevaran a cabo de forma
presencial en aula y presencial por videoconferencia estarda determinado por el Centro en funcion del aforo
permitido en los espacios docentes y las medidas sanitarias de distanciamiento interpersonal que estén vigentes
en cada momento.
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EVALUACION
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=
CB10 X X X X X
CB4 X X
CB6 X X X
CE15 X X
CEl6 X X X
CE22 X X X
CE23 X X X X
CE24 X X X X
CE26 X X X X
CE28 X
CE30 X X X
CE31 X X X X
CE4 X X X X X

Total (100%) 15% 15% 30% 10%

Nota minima (*) 4 4 4 4

(*)Nota minima para aprobar la asignatura

Método de valoracion de la asistencia (Escenario A):
La asistencia y participacion activa constituird un 10% de la calificacién final.

Aclaraciones generales sobre los instrumentos de evaluacion (Escenario A):

La asistencia y participacion activa en todas las actividades presenciales (clases magistrales, seminarios y
practicas) seran evaluadas (10% de la calificacion final). Este porcentaje es contabilizado en la tabla anterior, un
5% en la parte de examenes y un 5% en el epigrafe de resoluciéon de problemas.

Las practicas de laboratorio son obligatorias, de modo que para aprobar la asignatura es imprescindible
realizarlas y presentar la memoria correspondiente. La calificacién obtenida supone el 10% de la calificacion final.
Una vez superadas, el estudiante no tiene obligacién de repetirlas en cursos posteriores.

La parte de Farmacoquimica aporta un 30% a la calificacién final, desglosado en i) Andlisis de documentos (15%)
y ii) Exposicion oral (15%).

La parte de Determinacion Estructural aporta un 50% a la calificacién final, consistente en examenes y
resolucion de problemas/espectros.
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En el examen final, el estudiante podra recuperar aquellas pruebas de evaluacién continua no superadas, siempre
y cuando se haya presentado a las mismas en el periodo lectivo.

Casos especiales:

En las convocatorias extraordinarias del curso 2020-2021 para estudiantes de segunda matricula o superior,
el alumno debera realizar una prueba escrita que constard de una parte teodrica (25%) y otra de resolucién de
problemas (25%). Asimismo, se conservaran las calificaciones obtenidas en el curso 2019-2020 en el analisis de
documentos (15%), exposicidn oral (15%), practicas de laboratorio (10%) y asistencia a clase (10%)

Aclaraciones sobre la evaluacion para el alumnado a tiempo parcial y necesidades
educativas especiales (Escenario A):

Las adaptaciones para los estudiantes a tiempo parcial y necesidades educativas especiales se realizaran de
acuerdo con la normativa del centro y atendiendo a la casuistica de los estudiantes afectados.

Criterios de calificacion para la obtencion de Matricula de Honor (Escenario A):
Segun el articulo 80.3 del Reglamento de la Universidad de Cérdoba, la mencion de “Matricula de Honor” podrd
ser otorgada al estudiantado que haya obtenido una calificacion igual o superior a 9.0.

PLAN DE CONTINGENCIA: ESCENARIO B

El escenario B, contempla la suspension de la actividad presencial en el aula como consecuencia de
medidas sanitarias.

METODOLOGIA

Aclaraciones generales sobre la metodologia en el escenario B

La actividad docente presencial se llevara a cabo por videoconferencia (sesiones sincronas) en el horario aprobado
por el Centro. Se propondran actividades alternativas para los grupos reducidos que garanticen la adquisicién de
las competencias de esa asignatura.
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EVALUACION
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=
CB10 X X X X X
CB4 X X
CB6 X X X
CE15 X X
CEl6 X X X
CE22 X X X
CE23 X X X X
CE24 X X X X
CE26 X X X X
CE28 X
CE30 X X X
CE31 X X X X
CE4 X X X X X

Total (100%) 15% 15% 10%

Nota minima (*) 4 4 4

(*)Nota minima para aprobar la asignatura

problemas
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Herramientas Moodle

Exposicion oral
Examenes
Practicas de
laboratorio
Resolucion de

Chat X X X X X
Cuestionario X

Pruebas simultdneas por X X
videoconferencia

Tarea X

Videoconferencia X

Meétodo de valoracion de la asistencia (Escenario B):

La asistencia y participacion activa constituira un 10% de la calificacion final.
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Aclaraciones generales sobre los instrumentos de evaluacion (Escenario B):

La asistencia y participacion activa en todas las actividades presenciales (clases magistrales, seminarios y
practicas) seran evaluadas (10% de la calificacion final). Este porcentaje es contabilizado en la tabla anterior, un
5% en la parte de exdmenes y un 5% en el epigrafe de resolucién de problemas.

Las practicas de laboratorio son obligatorias, de modo que para aprobar la asignatura es imprescindible
realizarlas y presentar la memoria correspondiente. La calificacién obtenida supone el 10% de la calificacion final.
Una vez superadas, el estudiante no tiene obligacion de repetirlas en cursos posteriores. En este escenario B, no
presencial, el profesor pondré a la disposicion del alumnado en Moodle material audiovisual relacionado con las
practicas a realizar. El alumnado debera entregar posteriormente una memoria de practicas a través de Moodle,
en la modalidad de "tarea".

La parte de Farmacoquimica aporta un 30% a la calificacién final, desglosado en i) Andlisis de documentos (15%)
y ii) Exposicién oral (15%).

La parte de Determinacion Estructural aporta un 50% a la calificacion final, consistente en examenes y
resolucion de problemas/espectros.

En el examen final, el estudiante podré recuperar aquellas pruebas de evaluacién continua no superadas, siempre
y cuando se haya presentado a las mismas en el periodo lectivo.

Casos especiales:

En las convocatorias extraordinarias del curso 2020-2021 para estudiantes de segunda matricula o superior,
el alumno debera realizar una prueba escrita que constard de una parte tedrica (25%) y otra de resolucién de
problemas (25%). Asimismo, se conservaran las calificaciones obtenidas en el curso 2019-2020 en el analisis de
documentos (15%), exposicién oral (15%), practicas de laboratorio (10%) y asistencia a clase (10%)

Aclaraciones sobre la evaluacion para el alumnado a tiempo parcial y necesidades
educativas especiales (Escenario B):

Las adaptaciones para los estudiantes a tiempo parcial y necesidades educativas especiales se realizaran de
acuerdo con la normativa del centro y atendiendo a la casuistica de los estudiantes afectados.

Criterios de calificacion para la obtencion de Matricula de Honor (Escenario B):
Segun el articulo 80.3 del Reglamento de la Universidad de Cérdoba, la mencion de “Matricula de Honor” podrd
ser otorgada al estudiantado que haya obtenido una calificacion igual o superior a 9.0.
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