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INTRODUCCIO. Interaccid radiacié-materia. Espectroscopies. Fonaments teorics i
utilitzacid analitica de les espectroscopies. Objectius del curs.

ESPECTROSCOPIA DE RESSONANCIA MAGNETICA NUCLEAR (RMN)

Generalitats. Fonament teoric. Condicid de ressonancia. Parametres dels espectres de
RMN: desplagament quimic; constant d'acoblament; integracid. Relaxacid i saturacid.
Fenomens que depenen del temps.

| fespectrometre de RMN: imant, transmissor de radiofreqyéncia, detector. Registre i
presentacid dels espectres. La mostra: dissolvents, referencies. L'espectre: escales,

relacié senyal-soroll. Sensibilitat: espectrometres d'ona continua; acumulacid digital.
RMN de pulsos i transformacid de Fourier. Interferogrames. Acumulaci6 d'interferogrames.

E1 desplagament quimic: origen. Constants de blindatge. Factors que afecten el desplaga-
ment quimic. Anisotropia de la susceptibilitat magnetica dels_enllagos: equacié de
McConell. Anisotropia magnetica i aromaticitat. L'enllag etilenic. El carbonil. Efectes
dels dissolvents. E1 desplacament quimic dels diferents nuclis ('H, *H, '°C, etc.).

{'acoblament spin-spin. Mecanisme de contacte de Fermi. Constants d'acoblament. Acobla-
ments 'H-'H i !3C-'H. L'equacié de Karplus. Relacié Av/J: espectres de primer ordre

i de segon ordre. Simetria i RMN: nuclis isocrons i nuclis magneticament equivalents.
Sistemes de spins: AB, AB,, AA'BB', AA'XX', etc.Exemples de casos caracteristics.

Analisi dels espectres de RMN. Simulacié computeritzada. Simplificacido dels espectres.
Reactius lantanids de desplagament quimic. Desacoblament dels spins (md1tiple irradiacid).
Desacoblament homonuclear. Desacoblament heteronuclear de banda ampla. Desacoblament
heteronuclear "off resonance".

Relaxacié longitudinal i relaxacid traasversa. Mecanismes de relaxacid: el mecanisme
dipol-dipol. Efecte nuclear Overhauser. Temps de relaxacid. Aplicacions estereoquimiques.
TCPECTROSCOPTA INFRARROJA  (IR)

Generalitats. Molecules diatomiques i po1iat6miques. Vibracions stretching i bending.
Interpretacidé quimica dels espectres IR. Distribucié general de les bandes. E1 metode
experimental.

Exposicié i discussid dels resultats experimentals. Hidrocarburs. Compostos carbonilics:
efectes dels substituents. Compostos hidroxilics: pont d'hidrogen. Derivats nitrogenats.
ESPECTROMETRIA DE MASSES

Generalitats. L'espectrometre de masses: sistemes d'introduccid, fonts d'ions, separacid

i_enfoc dels jons. Ressolucié. Registre dels espectres. L'i6 molecular i els pics iso-
topics. Presencia de sofre, clor o brom. Seleccid de la formula molecular.
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Processos de fragmentacié. Escissions homolitiques i heterolitiques. Ions metastables.
Fragmentacions associades a grups funcionals. Hidrocarburs. Compostos carbonilics:
transposici6 de McLafferty. Aldehids i cetones. Acids i derivats. Alcohols, amines,
tiols i derivats. Compostos aliciclics.

ESPECTROSCOPIA ELECTRONICA (UV-VIS).

Generalitats. Llei de Beer-Lambert. Métode experimental. Cromdfors. Transicions. Inten-
sitat de les absorcions. Relacid entre les transicions electroniques i les vibracionals:
bandes d'absorcid. Principi de Franck-Condon.

Exposicid i discussid de resultats experimentals. Compostos no conjugats. Diens i enones:
regles de Woodward-Fieser i modificacions posteriors. Efectes dels dissolvents. Altres
cromdfors: conjugacid creuada, poliens, enins, aromatics, arilcetonas, etc.
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