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UNIVERSIAD AUTONOMA METROPOLITANA

I PROGRANA DE ESTUDIOS

Objetiﬁos Generales:

Que al final de la UEA el alumnco sea capaz de:

. ~.magnéticamente activos.

Cbjetivos Especificos:

Que al final de la UEA el alumno sea capaz de:
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OBJETIVO(S) :

Comprender el concepto de la interaccidn del momento magnético nuclear con
un campo magnético intenso gque da origen al efecto Zeeman.
Describir el fendédmeno de Resonancia Magnética Nuclear, comprender y
utilizar los observables, tales como la anisotropia quimica, desplazamiento
quimico, acoplamiento dipolar, acoplamiento escalar, etc.
Interpretar espectros de 1H, 13C, y de otros nGcleos diferentes y gque sean

Evaluar parametros fisico-quimicos (ejemplo: dindmica molecular).

Tema 1.

a. Comprender comoc interactia el momento magnético nuclear con un campo
magnético intenso (efecto nuclear de Zeeman).

b. Comprender la interaccidén de la magnetizacién macroscépica con los
pulsos de radicfrecuencia generando las coherencias observables.

c. Comprender 1la precesion del vector de magnetizacidén, el libre

decaimiente de la energia, la adquisicién del FID Y su Transformada de
Fourier (FT).

Tema 2.

a. Comprender el efecto de apantallamiento de los electrones sobre el campo
magneético efectivo ejercido sobre el nicleo de 1H.
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b. Comprender el efecto de la presencia de otros nucleos y su contribucidn
en el desdoblamiento de las sefales debido al acoplamiento escalar.

¢. Utilizar la informacidn del desplazamiento quimico, la multiplicidad por
acoplamiento escalar y la intensidad de las sefiales para proponer una
estructura gquimica compatible con los datos espectrales.

d. Comprender y correlacionar los efectos de la relajacién con la dinamica
molecular.

- Tema 3.

a. Comprender los efectos que contribuyen al desplazamiento quimico del 13C
Yy su utilidad en la determinacidn estructural de compuestos asi como la
identificacidén de posibles grupos funcionales.

b. Comprender y utilizar los efectos del acoplamiento con el 1lH, en los
diferentes esquemas de desacoplamiento heteronuclear, asl come el
incremento de la sensibilidad debido al efecto nuclear Overhauser.

c. Comprender la transferencia de polarizacién y su utilidad en la edicién
espectral de los experimentos DEPT.

- Tema 4.

a. Comprender el wuso de las distintas secuencias de pulsos para generar
experimentos bidimensionales y su utilizacién en la determinacién de
estructuras de los compuestos gquimicos.

. Diferenciar y utilizar la informacién proporcionada por los experimentos
bidimensionales de correlacién homonuclear CQSY para la determinacién
estructural de los compuestos, asi como el uso de los experimentos NQOESY
para la posible asignacién esterecespecifica vy tridimensional de dichos
compuestos.

c. Utilizar los diferentes experimentos de correlacibébn heteronuclear {HSQC,
HMBC) en la determinacidn de las ‘estructuras quimicas.

~ Tema 5.

a. Comprender los alcances vy las limitaciones de 1los desplazamientos
quimicos de otros nlcleos magnéticamente activos, en la determinacién de
las estructuras de los distintos compuestos guimicos.

b. Comprender las similitudes vy diferencias en la RMN en disolucién YV en
estado sodlido.

CONTENIDO SINTETICO:
A} RMN de liguidos.
1. Principios Basicos de RMN
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Fundamentos. Modelo clasico.

Niveles de energla y poblaciones

Magnetizacién Macroscépica

Condicidén de Resonancia

Saturacién y relajacidén de nticleos

Caida libre de induccidn y Transformada de Fourier

N el
Gy b W N

esonanclia Magnetica Nuclear de 1H

Desplazamiento guimico

Acoplamiento espin-espin

Relajacidn Longitudinal (Tl), Relajacidn Transversal (T2)
Movilidad Molecular

Efecto Nuclear Overhauser

Determinacidn de Tiempos de relajacidn transversal (T1)
Métodos de supresion de disolvente (H20)

Interpretacidén de espéctros de RMN de 1H

B PN NN N NS
O -1 5o W

3. Resonancia Magnética Nuclear de 13C
3.1 Aspectos particulares del desplazamiento g¢uaimico de 13C.
3.2 Desacoplamiento heteronuclear
3.3 Experimentos “inverse gated” y “gated decoupled”
3.4 Experimentos de transferencia de polarizasién (DEPT)

4 .4ExXperimentos multidimensionales
4.1 Correlacidédn J-homonuclear (COSY)
4.2 Correlacidn dipolar~homonuclear (NOESY)
4.3 Correlacidn J-heteronuclear (gHSQC, gHMBC, etc.)

3. RMN de otros nucleos diferentes a 1H y 13C.

B) EXPERIMENTACION RMN LIQUIDOS
1. Aspectos experimentales de RMN
1.1 Preparacién de Muestras
Z2 Instrumentacién
.3 Ajuste de sintonia
4 Ajuste de homogeneidad de campo magnético (shimming)
5

el

pulsocs)
1.6 Calibracién de pulsos

2. Procesamiento de datos
2.1 Transformada de Fourier

AJuste de parametros de adquisicién (secuencia de pulsos, tiempos,
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2.2 Correccidn de fase
2.3 Correccidn de linea base
2.4 Integraciodn
2.5 Prediccidn lineal
C) RMN de sdélidos.
1. Interaccilones de espines nucleares en sdlidos
2. Experimentos de RMN . de alta resolucidn en sbdlidos
2.1 Rotacién a angulo magico (MAS)
2.2 Desacoplamiento de espines abundantes
2.3 Polarizacidn cruzada (CP)
¢.4 Combinacidn de técnicas MAS/CP/desacoplamiento de alta potencia
3. RMN de nucleos con gspin nuclear mayor a %
4. RMN de alta resolucidn de Silicatos y Zeolitas
4.1 RMN de 295i.
4.2 b) RMN de 27Al.
MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE :

1. Exposicidn oral del profesor de las bases tedricas, introduciendo .las
conceptos redqueridos para la comprensién del fenédmerno de resonancia y sSu
utilidad como herramienta esencial en la investigacién quimica.

2. Presentacidén de seminarios por parte de los alumnos en aplicaciones
‘particulares o recientes de la técnica.

3. Experimentacién en el laboratorio. *

4. En las sesicones experimentales se buscara que el alumnc conczca las partes
que 1integran un espectrémetro de RMN, el correcto uso de los equipos para
la adquisicidén de los datos exXperimentales, asi como su cuidado vy los
potenciales dafios debidos a una manipulacidén inadecuada de las muestras o
del mismo equipo.

>. Las sesiones experimentales estaré&n organizadas con base en la adquisicidn
de los datos necesarics para que el alumno obtenga los espectros adecuados
para la determinacidén estructural de las muestras problema y adguiera la
habilidad necesaria para planear los experimentos que requiera en la
resolucion exitosa de los problemas de determinacién de distintos tipos de
compuestos que surjan de la investigacidén quimica, en la sintesis de
nueves compuestos o de compuesto ya conocidos.
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MODALIDADES DE EVALUACION:
Evaluacidn Global:

— Evaluaciones periddicas (cinco exdmenes escritos) 80 %
- Seminarios, presentaciones escritas, orales y laboratorio 20 %

Evaluacidn de Recuperacidn:

- La UEA podra aprobarse mediante una evaluacién de recuperacidén global o
complementaria a juicio del profesor y requiere inscripcidn vrevia.

BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDABLE:

1. Direccidn en Internet: http://www.cis.rit.edu/htbocks/nmr

2. Abraham, Fisher, Loftus. Introduction to NMR spectroscopy, Wiley, 1993

3. Akitt, J. W., NMR  and Chemistry: An Introdiuction to Moder NMR
Spectroscopy, Champan and Hall, 1992

4. Creswell Clifford T., Analisis Espectral de Compuestos Organicos, Ed.
Diana 19796

>. Silverstein, R.M., Spectrometric Identificacion @%  OGrganic Compounds,
Wiley, 7th Edition, 2005. Disponible digitalmente en el lab. De RMN en
formato PDF.

6. Dekker, NMR Techniques in Catalysis, 1994

7. E-Breitmaier, Carbon-13 NMR SpectroscopyVCH, 19%20. Disponible digitalmente

en el lab. De RMN en formato PDF.
8. Timothy D. W. Claridge, High—-Resclution NMR Techniques in Organic
Chemistry, Pergamon, Press., 2nd edition, 2009. Disponible digitalmente en

el lab, de EMN.en formato PDF.
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