5930647 — Fisico-Quimica IV
Lista 8 - RMN e RPE

10.

11.

12.

. Para determinar as estruturas de macromoléculas por espectroscopia de RMN, os quimicos

utilizam espectrometros que operam nos mais altos campos e frequéncias possiveis. Jus-
tifique essa escolha.

Compare os efeitos dos campos magnéticos nas energias dos nicleos e nas energias dos
elétrons.

O que ¢ frequéncia de Larmor? Que papel ela desempenha na ressonancia magnética?

Explique por que grupos de prétons equivalentes nao exibem o acoplamento spin-spin que
existe entre eles.

Explique a diferenca entre niicleos magneticamente e quimicamente equivalente e dé dois
exemplos de cada caso.

Qual é intensidade do campo magnético que deve ser aplicado para que ocorram as
transicoes de spin do C-13 em 90,0 MHz?

Qual é intensidade do campo magnético que deve ser aplicado para que ocorram as
transicoes de spin do proton em 270,0 MHz?

Em torno de um préton ocorre um deslocamento quimico de 2,2 ppm correspondente a
uma faixa de frequéncia de 1100 Hz em um determinado instrumento de RMN. Determine
o campo magnético deste instrumento.

O deslocamento quimico dos prétons do CHs no acetaldeido (etanal) é § = 2,20, e o
proton do CHO é 9,80. Qual é a diferenca entre os campos magnéticos locais em cada
regiao da molécula, quando o campo aplicado é (i) 1,5 T e (ii) 15 T?

Esboce o espectro de RMN-'H di acetaldeido (etanal) usando J = 2,90Hz e os dados
mencionados no Exercicio 9, num espectrometro que opera (i) a 250 MHz, (ii) a 800 MHz.

Faca um esboco de como voce espera que seja o perfil do espectro de RMN do acetato de
metila.

Faca um esbogo de como vocé espera que seja o perfil do espectro de RMN dos isomeros
éter dimetil e etanol, em seguida, os compare.



13. Faca um esbogo de como vocé espera que seja o perfil do espectro de RMN do propanoato
de metila.

14. Mostre que um sistema de dois spins com J = 0 consiste em apenas dois picos com
frequéncias vo(1 — 1) e vo(1 — o2).

15. Mostre que as frequéncias dadas na tabela abaixo sao reduzidas para equacoes 1 e 2
quando J << vg(oy — 02)
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16.

17.
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20.

21.
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23.

Discuta como interacao de contato de Fermi e o mecanismo de polarizacao contribui para
as interacoes hiperfinas em RPE.

Explique como o espectro de RPE de um radical organico pode ser utilizado para identi-

ficar e mapear o orbital molecular ocupado pelo elétron desemparelhado.

O centro do espectro de RPE do hidrogénio atomico esta a 329,12 mT em um es-
pectrometro que opera a 9,2231 GHz. Qual o valor do fator g do elétron no atomo?

Estime a distribuicao de intensidade das linhas do desdobramento hiperfino nos espectros
de RPE do (i) ‘CHj e (ii) ‘CDs.

o radical benzeno anionico tem g = 2,0025. Em que campo deve haver a ressonancia em
espectrometro de RPE que opera a (i) 9,313 GHz e (ii) 33,80 GHz?

Dé as estruturas hiperfinas dos radicais XHy e XDy, sendo X um niicleo com I = 5/2.

Calcule a frequéncia de RPE em um campo de 2,500 T para CHg, que possui g = 2,0026.

Quantas linhas tem o espectro RPE do naftaleno ion C;oHg 7



