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Programa de la asignatura

1) Espectroscopia de RMN (*H,*'P,*C,™Pt i altres nuclis metal-lics) en
compostos inorganics. Interpretacié i determinacié dels parametres
espectroscopics per simulacid. 2a) RMN en estat solid. Acoblament dipolar
directe. Anisotropia de I’apantallament nuclear. Técniques per a optimitzar
la resolucio: Rotaci6 entorn de I’angle magic (MAS), seqliéncies de polsos,
combinades (CRAMPS), CP/MAS. 2b) Espectroscopia de ressonancia
paramagnetica electronica (RPE-RSE). Sistemes isotropics (en solucio).
Sistemes anisotropics (en solucié congelada, solids en pols, solids dopats)

Obijectivos

Part 1) Interpretaci6 d’espectres de RMN experimentals de 1r i 2n ordre en
compostos inorganics on pugui haver-hi nuclis actius poliisotopics.
Determinacio dels parametres espectroscopics per simulacié via ordinador.
Part 2. a) Estudi de les interaccions associades al fenomen de RMN en
mostres solides. La seva influencia en els espectres i comparacio amb el
fenomen en solucio. Introducci6 a algunes técniques abans esmentades, que
permeten aproximar el comportament del sistema en estat solid al
comportament en solucid, tot millorant la resolucié dels espectres (“line
narrowing”). b) Estudi del fenomen de RPE-RSE i la seva comparacié amb
el de RMN, tant en solucid (sistemes isotropics) com en els diferents
enregistraments d’espectres en fase solida (sistemes anisotrdpics).
Interpretaci6 d’espectres de radicals organics i de complexos metal-lics.

Metodologia

La part 1 (10 hores) és essencialment practica i es duu a terme integrament
a I’Aula d’Informatica, amb cada alumne treballant directament a
I’ordinador amb el programa de simulacid i sota la supervisi6 del professor.
La part 2 (10 hores) és d’explicacio a I’aula per part del professor, amb la
utilitzacio de transparencies i alguna simulacié a I’ordinador. Es presenten
els diferents aspectes teorics, es discuteix posteriorment la seva influéncia
en els espectres i es duu a terme finalment la seva interpretacio, tot
treballant a classe un bon nombre d’exercicis practics.

Criterios de evaluacion

A la part 1 I’avaluaci6 és continuada i els alumnes han d’anar interpretant,
cadascu pel seu compte i davant de I’ordinador, un cert nombre d’espectres.
A la part 2 es duu a terme una avaluaci6 escrita senzilla, on els alumnes
han d’explicar breument algunes qliestions de caire teoric i resoldre uns
quants exercicis d’interpretaci6 d’espectres.




