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Prof. Francesc Sanchez i Ferrando

PROGRAMA

El programa i la col.leccid de problemes de 'assignatura es reparteixen a tots els alumnes en
comengar el curs. . :
Per obtenir una copia del programa en format PDF, cliqueu aqui .

EXAMEN JUNY 2000 resolt: cliqueu aqui (format PDF).
EXAMEN SETEMBRE 2000 resolt: cliqueu aqui (format PDF).

UTILITATS

Es molt convenient que disposeu al vostre ordinador d'un conjunt d'eines informatiques
especialment dissenyades pel treball del quimic i que permeten visualitzar directament en
pantalla estructures, espectres, orbitals i altres figures quimiques en connectar-se amb una
pagina Web amb continguts d'aquests tipus. Fins i tot €s poden veure animacions, 0 moure
amb el cursor les estructurres quimiques per visualitzar-les des d'un altre angle, o ampliar
regions d'espectres, simulaci6 d'espectres, etc.

Tots els fitxers que indico son de lliure distribucio i per a sistemes operatius Windows95/98.
Per baixar-los al vostre ordinador podeu clicar els vincles subratllats. Deseu cada fitxer en
un directori temporal buit, i a continuaci6 I'executeu i s'instal.lara (si és autoexecutable) o es
descomprimira (si €s un fitxer comprimit).

EINES GENERALS

Si esteu llegint aquesta pagina és que teniu instal.lat un browser o navegador al vostre
ordinador, com ara el Netscape o I'Explorer. Si no ¢€s aixi, podeu obtenir una copia del
Netscape (en catala) clicant aqui.

Un cop instal.lat el navegador, per tal de visualitzar en moviment les nombroses
animacions accessibles a la xarxa, és convenient afegir-hi el plug-in Shockwave de
Macromedia. Per fer-ho sobre el Netscape només cal tancar el navegador, obrir el
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ment d'inici de Windows (a l'angle inferior, part esquerra de la pantalla), seleccionar
Netscape SmartUpdate de la persiana que s'obre i seguir les instruccions que
apareixen en pantalla.

Un cop instal.lat el navegador, el primer que cal és un programa de descompressio de
fitxers com ara el WinZip. Per obtenir-lo podeu clicar aqui . :

També és convenient disposar del programa Acrobat Reader, que permet llegir i
imprimir fitxers PDF preparats en qualsevol sistema operatiu (Windows, Unix o
Mac). El podeu obtenir clicant aqui .

EINES QUIMIQUES

A continuacié podeu instal.lar el Chemscape Chime, que és un plug-in que
s'addiciona al Netscape o 'Explorer i permet visualitzar i modificar estructures
quimiques. Podeu obtenir-lo clicant aqui .

També podeu instal.lar I'TSISDraw, un programa per dibuixar estructures quimiques.
Podeu obtenir el fitxer autoexecutable d'instal.lacié clicant aqui. També us caldra el
fitxer de I'ajuda, que podeu trobar clicant aqui .

I finalment també podeu instal.lar el WebLabViewer, un programa de visualitzacio
tridimensional d'estructures amb una interficie d'usuari molt atractiva, que permet
veure i manipular molécules en 3D i admet com a fitxers d'entrada diversos formats,
entre ells el d'ISISDraw. Per obtenir-lo podeu clicar aqui .

PROBLEMES ON LINE

Hi ha diverses col.leccions de problemes d'assignacié estructural disponibles on line. Un

conjunt senzill de cinc problemes combinats (IR, RMN de 14, RMN de 13C, espectres de
masses), €és el del Dr. Rzepa, dTmperial College (Londres), i us hi podeu connectar
facilment clicant aqui .

Un conjunt molt més complet de problemes €s originari de la University of Notre Dame, i si
les connexions dTnternet son rapides (la qual cosa no passa quasi mai) us hi podeu
connectar clicant aqui . v

Un altre conjunt també molt complet és el de UCLA (University of California at Los
Angeles), i si gaudiu de connexions rapides d'Intemet (potser els dlumenges‘?) us hi podeu
connectar clicant aqui .

Si disposeu del paquet de programes Office97 (o, al menys, de PowerPoint97), 1 no teniu
prou paciéncia per esperar hores i hores per connectar-vos amb America, podeu baixar-vos
una copia guardada localment en aquest servidor dels dos cursos, el de Notre Dame i el de
UCLA, clicant més avall, on diu aqui (en blau i subratllat). Per fer-ho us caldra el programa
WinZip (veieu més amunt, a Utilitats). Primer prepareu al vostre disc dur un directori buit.
A continuacio cliqueu aqui . Deseu 'arxiu Pwpt97.zip al directori buit anterior. A
continuacié cal obrir-lo amb el WinZip (n'hi ha prou de fer-hi doble clic al fitxer
Pwpt97.zip) i desar els dos documents, p.ex., al mateix directori. A continuacio, sortiu del
WinZip, aneu al directori anterior i feu doble clic al fitxer OSE.ppt (o al fitxer UCLA.ppt).
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Si el PowerPoint97 esta instal.lat, us obrira el fitxer 1 podreu treballar amb els problemes, o
imprimir-los, etc. Per saber si les vostres solucions son les correctes, contacteu amb el
professor de teoria. NOTA: Aquests dos fitxers, OSE.ppt i UCLA.ppt, inicament es poden
llegir amb PowerPoint97 o posterior. La versid anterior (PowerPoint95) no els pot obnir.

Si no disposeu del PowerPoint97, podreu també accedir als cursos de Notre Dame i de
UCLA descarregant-vos la versié local en format PDF que hi ha en aquest servidor. Per aixo
us caldra I'Acrobat Reader i el WinZip (veieu més amunt, a Utilitats). Primer prepareu al
vostre disc dur un directori buit. A continuacié cliqueu aqui . Deseu l'arxiu PDF.zip al
directori buit anterior. A continuaci6 cal obrir-lo amb el WinZip (n'hi ha prou de fer-hi
doble clic al fitxer PDF.zip) i desar els dos documents, p.ex., al mateix directori. A
continuacid, sortiu del WinZip, aneu al directori anterior i feu doble clic al fitxer OSE.PDF
(o al fitxer UCLA PDF). Si I'Acrobat Reader esta instal.lat, us obrira el fitxer i podreu
treballar amb els problemes, o imprimir-los, etc. Per saber si les vostres solucions son les
correctes, contacteu amb el professor de teoria.

SIMULACIO D'ESPECTRES

Hi ha disponibles a la xarxa diversos programes de simulacid d'espectres, generalment de
RMN de !H, pero també d'IR. També hi ha diverses bases de dades que permeten obtenir els
espectres experimentals de moltes molécules. El problema és que 1a majoria d'aquestes
bases de dades son de pagament, perd algunes sén de lliure accés. A continuacié es donen
hipervincles amb alguns servidors Web interessants (i gratuits).

ESPECTRES IR

Simulador on line d'espectres IR de la Erlangen Universitit. Permet editar una
estructura i calcular-ne l'espectre IR. Hipervincle aqui . El servidor és una mica lent.
Resultats poc precisos.

Calcul on line de les linies d'espectres IR i Raman. També permet entrar I'estructura, i
dona un llistat de les absorcions IR i Raman calculades. A més permet visualitzar les
vibracions per a cada banda de l'espectre. Hipervincle aqui . Resultats numérics poc
precisos.

Base de dades consultable que permet visualitzar on /ine espectres UV/Visi IR
experimentals. Es pot entrar una estructura previament guardada al disc dur del vostre
ordinador, sempre que tingui el format MOL (una de les opcions d'exportar de
TSISDraw). Hipervincle aqui .

ESPECTRES RMN DE H

A la xarxa hi ha molts programes de lliure distribucié que permeten simular un
espectre de RMN de prot6 a partir dels desplagaments quimics i les constants
d'acoblament. Normalment hi ha un limit maxim de fins a sis o set spins.

Un dels més antics (i també dels més senzills) és el programa NMR-Sim,
desenvolupat pel Dr. H. Bell a Virginia Tech (Universitat Técnica de Virginia).
Permet variar la freqiiéncia de I'espectrometre, modificar 'amplada de banda, integrar
I'espectre i enregistrar-lo amb la impressora. Per instal.lar el programa al vostre
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ordinador us caldra el Wlep (veleu més amunt, a Utilitats). Prepareu un directori

. buital.vestresdisedunrchiqueuragu: S¢ cuaaquestdirectoridnit, obriwdecu
amb WinZip, déseutots els ﬁtxers al mateix dlrecf’on buit i feu dobl€ clic al
Setup.exe.

El més complet és, sens dubte, el programa Mestre-C, desenvolupat pels Drs. Jacobo
Cruces i Juan Carlos Cobas, amb altres colaboradors del grup del Prof. Javier Sardina
a la Universitat de Santiago de Compostela. A més de simular espectres de proto, el
programa pot fer moltes altres coses (que s'escapen dels objectius d'aquest curs), perd
com a simulador és excel.lent i la seva interficie d'interaccié amb l'usuari és
magnifica. Per obtenir la darrera versio de Mestre-C cliqueu aqui . Deseu el fitxer
autoinstal.lable a qualsevol directori i feu-hi doble clic per instal.lar el programa.

En canvi, els programes que simulen un espectre RMN a partir d'una estructura
quimica sdn tots comercials, i molt cars. Per veure on /ine una llista molt completa de
programes gratuits de quimica en general, feu clic aqui .

ESPECTRES COMBINATS

En el procés de proposar una estructura a partir dels diversos espectres les dades
primaries son les magnituds espectroscopiques: desplagaments quimics () en RMN
de proté i de 13C; posicions de les bandes (en cm™) en IR; masses dels pics en
espectres de masses; etc. Sovint ens podem preguntar quins tipus de compostos donen
lloc a una banda determinada. A més dels llibres de Taules recomanats a la
bibliografia d'aquest curs, hi ha una versi6 on /ine que es pot consultar clicant aqui .

També hi ha una molt extensa base de dades (al Japé, pero en anglés), amb els

espectres de masses, IR, Raman, RMN de 'H i RMN de 13C de milers de compostos.
Les consultes es poden fer per nom del compost, per férmula molecular, per pic de
cada tipus d'espectre, etc. Podeu connectar-vos-hi clicant aqui . Normalment els

especires de RMN de 1H i de RMN de 13¢C es donen amb les assignacions ja fetes.

ALTRES HIPERVINCLES UTILS

Serviu-vos a discrecio dels segiients hipervincles:

Interpretation of Mass Spectra

Instructional Resources for Chemistry

Short NMR Course at Imperial College

Global Instructional Chemistry

NMR Tutor

Free Chemistry Software Reference

Chemistry - Links for Chemists

Chemistry Teaching Resources

Spectroscopy Education San Diego, California
Software for Organic Chemistry Laboratories
Educational Material for NMR, IR and MS from Colby
NMR Course (with Shockwave animations) from Queen's University (Canada)
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PROGRAMA Segon Semestre

Espectroscopia electronica VIS). El métode experimental. Definicions: cromofors, efectes.
Absorcions caracteristiques. Diens 1 enones: regles de Woodward-Fieser. Efectes del dissolvent. Altres
cromofors.

Espectroscopia de vibracié (IR, Raman). El métode experimental. Distribuci6 general de les
absorcions. Els diferents grups funcionals orginics (hidrocarburs, compostos carbonilics, hidroxilics,

ponts d'hidrogen, derivats nitrogenats...). Freqiiéncies de vibracié en compostos i complexos inorganics.
Interpretaci6 dels espectres.

Espectrometria de masses. Resoluci6 espectral. Andlisi isotdpica. Processos de fragmentacio:
trencaments homolitics i heterolitics.

Fragmentacions en EM. Fragmentacions associades a grups funcionals. Exemples.

RMN: Métode experimental, L'espectrometre. Preparacié de mostres: dissolvents. Presentacié dels
espectres: desplagament quimic, constants d'acoblament, escales, referéncies.

RMN de 'H: Desplacament quimic. Mecanismes de blindatge. Relacions tdpiques. Factors que
afecten el desplagament 8: anisotropia magnética, efectes del dissolvent. Correlacions: hidrogens units a
carboni, hidrogens units a altres 2oms. Exemples.

RMN de "H: Acoblament spin-spin. Constants d'acoblament. Equacié de Karplus. Sistemes de
spins: relacio Av/J, espectres de primer i de segon ordre. Exemples.

RMN de 'H: Anilisi dels espectres. Fendmens que depenen del temps. Métodes d'andlisi.
Simplificaci6 dels espectres: variaci6 del camp magnétic, desacoblament de spins, reactius de
desplagament quimic. Efecte nuclear Overhauser (nOe), exemples.

RMN de °C. Generalitats. Presentacié d'espectres ("broad band", "off resonance”, DEPT).
Desplagament quimic: additivitat. Acoblament spin-spin. Andlisi dels espectres.

RMN en quimica inorganica. RMN de 'H en compostos i complexos inorganics: organometdl-lics,
fosfines, hidrurs. RMN de *'P: fosfats, fosfines i derivats. Complexos metdl-lics. RMN de *C:
organometa-lics, carbonils metdl-lics. RMN multinuclear: "N, N, '°F, Z’Al, *°Si, *Co, '®Rh, '**Pt,
“3Cd, 199Hg-

Ressonancia de spin electrdnic. Generalitats. Exemples.

Determinacié estructural. Aplicaci conjunta de les diferents técniques espectroscopiques.
Exempiles.
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INTERNET

Podeu trobar cursos on line, exdmens resolts, problemes, soffware i molts hipervincles ttils a la plana web de
l'assignatura:
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