CURSO DE POSGRADO
“ELUCIDACION DE ESTRUCTURAS MOLECULARES POR RESONANCIA MAGNETICA

NUCLEAR: TEORIA Y PRACTICA”

DOCENTE A CARGO: Dr. Prof. Sergio Luis Laurella— CEDECOR FCE UNLP

OBJETIVOS DEL CURSO:

e Estudio de la base racional de los diferentes experimentos de Resonancia
Magnética Nuclear tanto unidimensional como bidimensional.

e Adquisicion de herramientas de interpretacién de espectros de RMN de
compuestos simples como complejos (polifuncionales y productos naturales).

CARGA HORARIA TOTAL: 30 horas

CUPO: 40 estudiantes

VALIDO PARA DOCTORADO: Si (aprobado por HCD de Fac. Cs. Exactas UNLP)

FECHA Y HORARIOS: Del lunes 10/2 al viernes 14/2 (2020) de 9 a 13 hsy de 14 a 16 hs.

MODALIDAD DE TRABAJO: La carga horaria total del curso se distribuira en cinco clases
de 6hs cada una (cada una de las cuales se dividira en 4 hs de teoria y 2 hs de

seminario).

COSTO: El curso es gratuito para estudiantes de doctorado de UUNN.

CONSULTAS E INSCRIPCION: por mail a sllaurella@hotmail.com

MAS INFORMACION: en http://www.exactas.unlp.edu.ar/cursos area quimica postgrado



mailto:sllaurella@hotmail.com
http://www.exactas.unlp.edu.ar/cursos_area_quimica_postgrado

DESARROLLO DETALLADO DE CONTENIDOS

e Clase 1. Fundamentos de RMN / El espectro *HRMN (parte 1)

Propiedades magnéticas de los nucleos. Nucleos magnéticos y no magnéticos. Valores
de spin nuclear. Comportamiento de nucleos magnéticos en campos magnéticos
externos. Frecuencia de Larmor. Niveles energéticos. Exceso poblacional alfa-beta.
Experimento clasico de RMN. Experimentos de barrido: barrido de campos y barrido de
frecuencias. Desventajas. El experimento de RMN por pulsos. Pulso de
radiofrecuencias. Caracteristicas del pulso. Magnetizacién de la muestra. Torque sobre
la magnetizacién y relajacidn. Procesos de relajacidén entrdpica y entdlpica. Tiempos de
relajacion tipicos T1 y Ta.. La FID. Transformada de Fourier. El espectro RMN. El
desplazamiento quimico.

¢Qué mide el espectro? Definicion de desplazamiento quimico (8). Protones
equivalentes. Integracidon: maneras de medir la integracion. Acoplamiento spin-spin.
Anisotropia magnética. Protones unidos a O y N (protones acidicos). Predicciéon de
espectros. Estimaciones de 6 y multiplicidad usando tablas y programas.

e Clase 2. El espectro *HRMN (parte 2)

Solventes para RMN. Sefiales residuales. Efecto de solvente, de la concentracién y la
temperatura sobre protones acidicos y no acidicos. Equilibrios rapidos por RMN:
tautomerismo, rotaciones impedidas y equilibrios conformacionales en RMN (Sistemas
aliciclios y sistemas semirrigidos, amidas). Coalescencia de sefiales.

Origen del acoplamiento spin-spin: interpretacion energética. La constante de
acoplamiento (J). Valores tipicos de 2J y 3J. Acoplamiento y equivalencia. Acoplamiento
y geometria: Diagrama de Karplus. J de largo alcance (% y °J). Acoplamiento y
resolucién. Acoplamientos complejos: nucleos de protones que no son equivalentes
entre si, ndcleos quimicamente equivalentes y acoplamientos de orden mayor a uno.
Topicidad: nucleos homotdpicos, enantiotépicos y didsterotdpicos. Topicidad vy
equivalencia. Simulacién de spines para sistemas complejos.

e Clase 3. El espectro **CRMN / Combinacion de *HRMN y 13CRMN / Aplicacion de
calculos tedricos a la asignacién de sefiales.

Caracteristicas especificas del espectro 3CRMN. Acoplamiento homonuclear vy
heteronuclear. Desacoplamiento de spines selectivo y de banda ancha. Efecto Nuclear
Overhauser (NOE) y el experimento NOE diferencia. Transferencia de magnetizacion. El
experimento DEPT. Prediccidn de espectros y estimaciones de &c.

Resolucién de casos de mayor complejidad que involucren las RMN de 'H y 3C.



Célculo de tensores de apantallamiento usando software libre. Estimacion de delta por
método de sustraccion y de factores de escala.

e Clase 4. Espectro RMN de otros nucleos / RMN bidimensional (parte 1)

Espectros de °F, 3P y N. Referencias de cada uno y valores tipicos de &.
Acoplamiento y desacoplamiento (de banda ancha y selectivos) en cada uno de ellos.

El experimento de RMN bidimensional. Base racional de los diferentes experimentos.
Nomenclatura para su representacion. Tipos de transiciones en sistemas de spin
homonucleares y heteronucleares (simples, dobles y de orden cero). Tipos de
espectros bidimensionales. El espectro COSY homonuclear proténico.

e Clase 5. RMN bidimensional (parte 2) / Resolucion de casos complejos

Espectros de correlaciéon en delta: HSQC, HMBC, TOCSY y NOESY. Base racional de cada
uno e informacidén estructural obtenible a partir de ellos. Comparaciéon de métodos.

Analisis estructurales complejos que involucren todas las técnicas vistas. Estudio de
compuestos polifuncionales y productos naturales (esteroides, heterociclos,
carbohidratos, péptidos sencillos). Mezclas de sustancias.
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MODALIDAD DE EVALUACION: La evaluacién serd a distancia y no esta incluida en la
carga horaria del curso. Consistird en el analisis de un caso de interpretacion de

espectros de RMN de algin compuesto elegido por el docente o (en caso de que lo
tengan) espectros de alguna sustancia con la cual los estudiantes se encuentren
trabajando.



