UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES
FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

DEPARTAMENTO DE QUIMICA ORGANICA

ASIGNATURA: ESPECTROMETRIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR

CARRERA: Doctorado en Quimica ORIENTACION: Quimica Orgé&nica
g PLAN:

CARACTER: Optativa

DURACION DE LA MATERIA: Cuatrimestral

HORAS DE CLASE: a) Tebricas 20 horas b)Problemas 20 horas,

c) Laboratorio —-——--- d) Seminarios =————-— Total; 40 horas
ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Licenciatura en Quimica o titulos relacionados

PROGRAMA:

Introduccibn. Dependencia de la magnetizacidn nuclear con el tiempo.
Espectrometria de RMN continua y pulsada. Ecuaciones de Bloch. El sistema
de ejes de referencia rotante. Andlisis y transformacién de Fourier.

Relajacibn del espin nuclear. Induccibén libre. Medicibén de los tiempos de
relajacidn longitudinal (T1) y transversal (Tp). M&todos de pulsos (espin-
eco) , Carr-Purcell y Meiboom-Gill. Instrumental requerido.

Mecanismos de relajacidn. Interacciones espin-red y dipolo-dipolo.
Relajacidn cuadrupolar, escalar, por anisotropia de desplazamiento quimico
y por rotacién-espin.

Sistemas de espin mGltiple. Particidén por acoplamiento de espin. Teorfa
elemental, mecanismo de acoplamiento, desdoblamiento de los niveles de
energia de los nucleos. Determinacidn de la multiplicidad de las seiiales.
Caso de dos espines (AB). Andlisis de espectros de segundo orden y su
- cdlculo tebrico. Sustitucién isotépica.Relaciones entre estructura y valor
de J. Caso de tres espines (AMX). Diversos tipos de ABC, ABj; y ABX.
Cdlculo de los mismos en especial del ABX. Relaciones entre acoplamiento
y estereoquimica de compuestos orgédnicos. Casos de cuatro espines:
AA!BBI y AAIXXI.

Doble resonancia. Teoria elemental y t&cnicas experimentales. Determinacién
de los signos relativos de las constantes de acoplamiento y de la dispo-

- sicidn de los niveles de energia. El efecto nuclear de Overhauser. Efectos
positivos y negativos. Determinacidn de distancias internucleares.

Aplicaciones practicas. Espectros protdnicos y de carbono-13. Aplicaciones
de los valores de T1 y T2 para moléculas pequenas, medianas y grandes.
Procesos cinéticos. Din&mica molecular. Reactivos de relajacidn., Reactivos
de desplazamiento. Té&cnicas de transferencia de polarizacidén. Resonancia
magné&tica nuclear J-bidimensional. Aplicaciones a estudios biosint&ticos.
Técnicas de observacién directa.
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