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QUIMICA INORGANICA ESTRUCTURAL I

Curs 1985-86

1. Introduccid General a 1'espectroscopia.

. . P . .
Naturalesa de la radiacio. Energies corresponents a les diferents classes de
. 4 . . \ . . d
radiacid. Transicions atomiques i moleculars. Regles de seleccid. Proczssos
S . . . .
quimics qu> eiect~s a 1'amplada uatural de 1inia d'una 1inia espectral.

2. Magnetisme.

Introduccid. Tipus de comportament magnétic. L'equacid de Van Vleck. Aplica-
cions de les mesures de susceptibilitat., Efectes intramoleculars. Equilibris
alt-baix spin. Mesurament de la susceptibilitat magnética.

3. Espectroscopia de Ressondncia Magndtica Nuclear. Aspectes fonamentals.

Introduccid. Descripcid clissica de 1'experiment de NMR. Les equacions de Bloch.
Definicions. Comportament d'una barra magnética en un camp magndtic. Sistema
d'eixos rotatori. Vectors de magnetitzacid i relaxacid. La transicid de NMR.

Les equacions de Bloch. L'experiment de NMR. ~

Descripcid mecanoqudntica de 1'experiment de NMR. Propietats de Iz, Probabilitats
de transicid. Efectes de relaxacid i mecanismes. Mesura del Chemical Shift.
Aplicacions sénzilles del Chemical Shift. Spin-Spin splitting. Efecte de
1'splitting spin-spin en l'espectre. Protons no equivalents. Efecte del nimero

i natura dels enllags en 1l'acoplament spin-spin. Descripcid qualitativa d'un
mecanisme per acoplament de spin-spin. Aplicacions de 1'acoplament spin-spin a
la determinacid estructural. Factors que influéxien la forma de 1'espectre de
NMR. Efecte de les reaccions quimiques. Espectre de sistemes on la magnitud de
J es propera a {\ . Efectes en 1'espectre de nuclis amb moments quadrupolars.
NMR en transformada de Fourier. Principis. Mesura de T, per FTS, L'espectre NMR
de nuclis quadrupolars.
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4. Espectroscopia de Ressondncia Magndtica Nuclear. Principis adicionals.

Espectres de segon ordre. Introduccid. Tractament mecanoquintic complet de

l'acoplament, Efectes de les magnituds relatives de J i /\ en l'espectre d'una
molécula AB. Sistemes de segon ordre més complicats. Experiments de doble res-
sonancia i spin Tickling. Introduccid. Simplificacid espectral. Contribucions
al Chemical Shift. Contribucions locals al Chemical Shift. Contribucions aniso-
trdpiques al Chemical Shift.
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5. Espectroscopia de ressonancia paramagnétlca electronica.

Introduccid. Splitting nuclear hiperfi. L'dtom d'hidrogen. Presentacid de 1'es-

pectre. Splitting hiperfi en sistemes isotrdpics que impliquen més d'un nucli.
Contribucions a la constant d'acoplament hiperfi en sistemes isotrdpics.
Efectes anisotrdpics. Anisotropia en el valor de g+ Anisotropia en l'acopla-
ment hiperfi. El EPR d'estat triplets. Interaccid nuclear quadrupolar. Amplada
de 1inia en EPR. L'Hamiltonid de spin.
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6. Métodes de ionitzacid. Espectroscopia de masses.

Calcul de l'intensitat i forma del pic molecular d'especies que contenen Atoms

amb diferents abundancies isotdpiques.






