
  

  

FACULTAD DIS CLMICIAS MXACIPAS Y NATURALIS) 

U,B,A 

DIPALLAMO 1UDOs FISICA 

CARRERA de: a) Licenciatura Mrrrrororaconssnsss ORIENTACION o ooooomooo...o 

b) Doctorado y/o Post-Grado e AO nr ia 

A 

d) Cursos Técnicos en MoteorologÍB.+o.rooooormmoomonsrnorsons.s 

e) Cursos de TALOMAB. 00 o aaa e eee IA AA 

ler. CUATRIMUSTRE/ 240. CUATRIMESTRE Años. .¿dos cuatrimestre 1994... 

NO DW CODIGO DE CARRERAS: 

MATERIA: .oroseo.. LECULAR Ta arocacomoo... N% DE CODIGO 

“PUNTAJE PROPUESTO $ 5(cinco) puntos 

PLAN DE ESTUDIO + 1957-1987 

CARACTER DE LA MATERIA: Optativa 

DURACION: Cuatrimestral 

moras b3 cLasus simanal: 8(ocho) hb» 

a) VoóricOB+ + oooomooromomms».» AD. d) VeminarioS++......o.o.o.. DS. 

b) A. A hs. . 0) Toórico-problomas»-.»...... Abs 

0) Laboratorio... ..ooomomsmom.. HB. 1) Teórico-prácticAB........ hs. 

g) Totales A A hs. 

CARGA HORARTA ToTAbs. . . B(90ho), MA inroccocorocccco sor r+DBo 

ASIGNATURAS CORRELATIVAS: 

FORMA DE EVALUACION 3 Aprobación de T.P.y Seminario y Examen Final 

PROGRAMA AMALITICO: (Se adjunta) 

BIBLIOGRAFIA: (Se adjunta) 

> PUCHA: 1 1 A60 1994 

FIRMA PROFESOR: ) , FIRMA DIRECTOR: 

, 
> — 

ACLARACION WIRMA: . Rubén H. Contreras 
—   

APROBADO PQR RESOLUCION E D.450 5/% y 

nug69s/a A 

 



  
  

  

CURSO: FISICA MOLECULAR 1: Empleo de la espectroscopía de RMN en 

el estudio de estructuras electrónicas moleculares. 

TI. El efecto de las interacciones electrón-núcleo sobre los 

estados de spines nucleares. 

A) El origen de las señales de resonancia magnética nuclear. 

Principios básicos del espectrómetro de RMN . Espectros 

unidimensionales de RMN. Equivalencia magnética y equivalencia 

química. Espectros satélites. "Free induction Decay” y espectros 

por transformada de Fourier. Referencias y solventes. 

B) Los parámetros espectrales: El tensor de apantallamiento 

magnético; el tensor de acoplamiento directo; el tensor de 

acoplamiento indirecto; los tiempos de relajación Ti y 

Fenómenos físicos que definen cada uno de ellos. Tensor 

apantallamiento: contribuciones diamagnética y paramagnética. 

Tensor de acoplamiento directo: Bu traza. Condiciones en que 

afecta al espectro de RMN. Tensor de acoplamiento indirecto: 

interacciones electrón—-núcleo por contacto de Fermi; spin-orbital 

diamagnética y paramagnética; spin-dipolar y Por intercambio 

cuántico. Tiempos de relajación: principales mecanismos de 

relajación. . 

C) Resonancias múltiples y el efecto Overhauser nuclear. 

Desacople completo. El experimento INEPT . Espectroscopía DEPT. 

Espectroscopía COSY. 

11. El efecto de las interacciones electrón-núcleo sobre las 

función de onda electrónica molecular. 

A) Breves nociones sobre los problemas asociados al cálculo 

de funciones de onda moleculares. Aproximaciones. Efectos de 

primer y de segundo orden. 

B) Breve reseña crítica sobre el estado actual de los métodos 

de cálculo teórico del tensor de apantallamiento y de las 

constantes de acoplamiento de spin. Métodos de análisis que 

permiten descomponer esos cálculos en diferentes contribuciones. 

El método CLOPPA. Aplicaciones. 

C) Tendencias del tensor: de apantallamiento a lo largo de la 

Tabla Periódica. Convenciones y definiciones. Transmisión de los 

efectos de sustituyente.-. Dependencia del apantallamiento con la 

densidad de carga, con el estado de oxidación y con la 

electronegatividad del sustituyente. Aditividad de los efectos de 

sustituyente. Efectos de diferentes interacciones 

intramoleculares: campo eléctrico; anisotropía de la 

susceptibilidad magnética de grupos funcionales; corrientes de 

anillo; puente de hidrógeno; interacciones de van der Waals; 

conjugación. El efecto isotópico. El efecto de "átomo pesado”. 

Correlaciones entre corrimientos “químicos y las energías 

electrónicas de excitación e jonización. 

D) Tendencias de las constantes de acoplamiento a lo largo de 

la Tabla Periódica. Acoplamientos con contribuciones 

significativas que no sean por contacto de Fermi. Efectos    



  

  

rasdrad, dor dao rs on mosspr drid boe entre Albermeres penado ope teo 
ceborcocapecitiocor de Lo pares no Limantben. Panotboros 

estructurales que afectan a los acoplamientos a Lravés de: un 

enlace; dos enlaces y tres enlaces. Efectos de diferentes 

interacetonos intramoleculares: el efecto hiperconjagativo; el 

efecto anomérico; el puente de hidrogeno; interacciones estéricas 
o por proximidad  ouopactal. Aoopblamiontor de larHo aloance. 

Transmisión por intercambio 0-25 transmisión por hiperconjugación; 

la transmisión a través de un camino en zig-zag; transmisión por 
puente de hidrógeno; transmisión por caminos múltiples; 

transmisión "“through-space". El efecto isotópico sobre las 
constantes de acoplamiento. 
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