Resonancia Magnética Nuclear en Quimica Organica. Teoria y Aplicaciones
PROGRAMA

Interaccion del spin nuclear con un campo magnético

Aspectos basicos de la descripcion mecano-cuantica del fenomeno de RMN. EI modelo vectorial y sus
limitaciones. Precesion y frecuencia de Larmor. Magnetizacibn macroscopica y microscépica.
Relajacion de un sistema de spins. La sefial de RMN.

Técnicas operativas y procesamiento

Componentes béasicos de un espectrometro de RMN. Dominios de tiempo y frecuencia. Excitacion con
pulsos de RF. Deteccién de la sefal: condicién de Nyquist, sobremuestreo y filtrado digital.
Procesamiento de datos: Transformacion de Fourier, métodos ‘“no-Fourier” de reconstruccion,
prediccion lineal, funciones de pesado y apodizacion. Correccion de fase.

Técnicas de RMN en una dimension

El experimento de un pulso: optimizacion de la sensibilidad, mediciones cuantitativas.
Desacoplamiento de spins: sistemas homonucleares y heteronucleares. Efecto Overhauser Nuclear
(NOE), medicion mediante espectros NOE-diferencia. Secuencias de pulsos simples: inversion-
recuperacion y ecos de spin. Ecos modulados por J, experimento APT. Gradientes de campo pulsados.
Relajacion en el sistema de coordenadas rotante, ROE, “Spin-lock™.

Transferencia de polarizacion

Niveles de energia y poblaciones en sistemas heteronucleares. Transferencias de polarizacion selectiva
y no selectiva: INEPT, INEPT reenfocado, DEPT. Coherencias cuénticas: ordenes de coherencia,
coherencias observables, efecto de pulsos de RF y gradientes pulsados en las coherencias, seleccidn de
coherencias. Caminos de transferencia de coherencia.

Técnicas de RMN en dos 0 mas dimensiones

Separacion de informacion en varias dimensiones de frecuencia. Codificacion de informacion en la
sefial de RMN. Experimentos 2D J-resueltos. Etapas de un experimento de RMN 2D. Transformacion
de Fourier en 2 dimensiones. Métodos de procesamiento “no-Fourier”: entropia maxima, covarianza.
Deteccion de la sefial, cuadratura en la dimension indirecta (F1). Espectros en modo magnitud y con
informacién de fase. Procesamiento de datos: funciones de pesado, prediccion lineal en la dimension
F1, correccion de fase, eliminacion de “ruido t1”. Experimentos de RMN con 3 dimensiones de
frecuencia (RMN 3D). Muestreo no uniforme (NUS).

Correlacion a traveés de enlaces

Correlacion en sistemas homonucleares. El experimento COSY, coherencias y transferencia de
coherencia. Seleccion por ciclos de fase y por gradientes de campo pulsados. Variantes de COSY:
COSY-B, COSY-Relay, intensificacion de correlaciones por J pequefios. Incorporacion de filtros
cuanticos: DQF-COSY, TQF COSY, aplicacion al anlisis de multipletes complejos. Secuencia
TOCSY. Correlacién homonuclear de nicleos poco abundantes (**C-C), secuencias INADQUATE y
ADEQUATE. Aplicaciones.

Correlacion en sistemas heteronucleares. Deteccion directa e inversa. Correlacion H-X a través de
un enlace: secuencias HSQC y HMQC. Correlacion H-X a través de varios enlaces: HMBC.
Correlacion entre ndcleos distintos de H (X-Y), deteccidn directa o a través de *H. Aplicaciones.



Secuencias combinadas: HSQC-COSY, HSQC-TOCSY, HSQC-NOESY, HSQC-HMBC. Métodos de
covarianza indirecta. Aplicaciones.

Correlaciones a través del espacio

Efecto Overhauser Nuclear transiente. Relacion con las distancias internucleares. Espectros NOESY y
ROESY. Correlacion por intercambio quimico, espectros EXSY. Interferencias y falsas correlaciones.
Supresion de coherencias de orden cero. Aplicaciones.

Difusion molecular en solucién y RMN

Medicion de coeficientes de difusion por RMN. Filtros de difusion en RMN, aplicaciones. Espectros
DOSY. Aspectos practicos. Aplicacion en sistemas supramoleculares y en el andlisis de mezclas
complejas.

Meétodos experimentales

Pulsos compuestos. Pulsos adiabaticos. Pulsos suaves y excitacion selectiva. Supresion de lineas de
solvente: presaturacion, secuencias de pulsos binomiales, métodos basados en gradientes de campo
pulsados, secuencia WATERGATE. Desacoplamiento de banda ancha, secuencias WALTZ y GARP.
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