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DEPARTAMENTO DE QUIMICA ORGANTICA

QUIMICA ORGANICA "3Bn

Segundo Cuatrimestre 1964, Dr. M. J. Vernengo

1) Espectros electrédnicos en Quimica Orgénica. Teorfas sobre el
color de los compuestos orgdnicos. Crombforos auxoc rom@ros. Absor-
cidn de luz. Magnitudes de intensidad, frecuencis ¥y longitud de on-
da. Espectrvos de absorcidn, Intensidad. Momento de transicidn. Fro~-
babilidad de une transicidén electrédnica. Fuerza de cEcilador. Res
sultados de la-excitacidn electrdénica, fluorescencia, fosfores-

cencla fotodisociacidn y fotgionizacién_(potencial de ionizacibn).
Tipos de transiciones electrédnicas: orbitales ligantes, no ligan-

tes y antiligantes (excitados). La moléeculsz de hidrbgeno y de etile-
no. Bstados singulete y triplete. Orbitales moleculares del butadie—
no y configuracidn electrébdnica de los estados fundamental y excita-
dos del mismo. Transiciones prohibidas: reglas de seleccibn. Simes
trfa de un estado electfdnico. Operzciones de simetria ¥y grupos -
puntuales. Orbitales moleculares y sus especies simétricas: transdi-
cloroetileno, trans-l,2,3-triclorooiclopropano, cloroformo., Transi-
Ciones prohibidas y permitidas en el butadieno lineal, s-trans Y
Swcissi especies simétricas Yy simetria de las diferentes configuree
ciones electrénicas. Especies simétricas de las componentes del mo-—
mento de transicién. Espectro ultraviolets v transiciones electréd-
nicas del formaldehido y del etileno. Polarizacibén de las transicio-
nes electrénicas: caso del antraceno. Espectros de polienos ¥y colo—
rantes de las cianinas explicacidn del efectos batoerbémico por con-
jugacidn, por la teorfa del electrén libre.
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2) Poder rotatorio, dispersidén de la rotacibdn éptica v dicroismo
circular en compuestos orgénicos. Poderrotatorio especifico y mo-
lecular. Unidades birefrigencia circular y dicroismo circular. liag=-
nitudes y unidades usadas. Efecto Cobton de crom6foros Spticamente
activos. Relacidn entre las curvas de dispersidén rotatoria y di- Er
eroismo circular. La rotacidén Sptica como fenémeno espectroscépico.
lomentos eléctrico y magnético de una trassicidn. La fuerza rotacic
nal. Croméforos simétricos en compuestos disimétricos: las transici
nes en el carbonilo (formaldehido). La transicidn n-r  como eléc=
tricamente prohibida y magnéticamente permitida. Conformacidn de 1la
molécula excitada de formaldehido y fuerza rotacional finita en ol |
caso de la trans biciclo [ 4,3,0] nona-8-ona. \
La regla del octante. Aplicaciones: (+)3-metilciclohexanona; (i) i.
trans=2-cloro-5-metileiclo he gnona; 9-metil-trancs-decajoha 28 \
2—oxo—5-**esteroides; 2-0x0~5 [ esteroides Y 9 metil cis decadonas =
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(1,3 y 4). E1 papel del fldor en la regla del octante.

Crombéfors esencialmente disimétricos: dobles ligaduras distorsio-—
nadas. Hexaheliceno y bifenilos. Variacidén de 1= fuerza rotacio-
nal y de la fuerza dipolar con el dngulo de torsidn.

Dr. Jorge Comin

3) BEspectrometria de resonancia magnética nuclear. Utilidad del
método en quimica orgénica, en particular en determinacibén de es=-
tructuras. Propiedades magnéticas de nlicleos atdmicos. Momento
angular, momento magnético. Comportemiento de ndcleos stdmicos en
un campo magnético. Niveles de energia, distribucidn de los nidcleos
en los mismos. Procesos de absorcidn y liberacidnn de energia
(procesos de relajacidn). Proteccidn magnética de nidcleos. Instrumen-
tacibén. Esquema de un espectrbédmetro de resonancia megnética nuclear
Su funcionamiento. Desplazamientos guimicos. Descubrimiento.De-
finicibén. Medicidn: referencia y unidades. Solventes. Teoria. Co-
rrientes diamagnéticas locales: Atomos aislados y en molédéulas.
Anisotropia diamegnética. Tablas de desplazamientos cuimicos. Re=-
lacibén entre intensidad de campo y frecuencia de resonancia. Par-
ticidn por acoplamiento de spin. Teoris elemental: mecanismo de
acoplamiento. Desdoblamiento de niveles de energia de los nlcleos.
Determinacidn de multiplicidad de las sefiales en los diversos ca—-
sos., Complicacidén de espectros cuando A N disminuyes

Caso AB. Andlicis de espectros de segundo orden; cédlculo tedrico,
sustitueibn isotbépica, doble resonancia. Relaciones entre el va-
lor de la constante de acoplamiento y estructura. Efectos cinéticos.
Relacibn entre tiempo de residencia y tiempo de transcibne Condi-
ciones pars cozslescencia de bandas. Ejemplos. Anélisis de espectros
sencillos.
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