FACOLTA Farmacia

ANNO ACCADEMICO 2012/2013

CORSO DI LAUREA MAGISTRALE A CICLO Chimica e Tecnologia Farmaceutiche
UNICO

INSEGNAMENTO Metodi Fisici in Chimica Organica
TIPO DI ATTIVITA Affine

AMBITO DISCIPLINARE Formazione interdisciplinare
CODICE INSEGNAMENTO 05070

ARTICOLAZIONE IN MODULI NO

NUMERO MODULI

SETTORI SCIENTIFICO DISCIPLINARI CHIM/06

DOCENTE RESPONSABILE Leopoldo Ceraulo

Professore Ordinario
Universita di Palermo

CFU 8

NUMERO DI ORE RISERVATE ALLO 140

STUDIO PERSONALE

NUMERO DI ORE RISERVATE ALLE 60

ATTIVITA DIDATTICHE ASSISTITE

PROPEDEUTICITA Chimica Organica

ANNO DI CORSO Il

SEDE DI SVOLGIMENTO DELLE LEZIONI Facolta di Farmacia
ORGANIZZAZIONE DELLA DIDATTICA Lezioni frontali, Esercitazioni in aula
MODALITA DI FREQUENZA Facoltativa

METODI DI VALUTAZIONE Prova Orale

TIPO DI VALUTAZIONE Voto in trentesimi

PERIODO DELLE LEZIONI secondo semestre

CALENDARIO DELLE ATTIVITA http://portale.unipa.it/Farmacia/home/corsi_di_&all
DIDATTICHE

ORARIO DI RICEVIMENTO DEGLI gio 14.30-16.30

STUDENTI

RISULTATI DI APPRENDIMENTO ATTESI

Conoscenza e capacita di comprensione

Acquisizione degli strumenti avanzati per lo svgopdi studi volti alla determinazione strutturale
composti organici. Capacita di utilizzare il lingggo specifico della disciplina.

Capacita di applicare conoscenza e comprensione

Capacita di riconoscere, ed applicare autonomamdmtenetodologie necessarie per la determinaz
strutturale di composti organici.

Autonomia di giudizio

Essere in grado di valutare i risultati di studetsgpscopici volti a chiarire le caratteristic
strutturali di composti organici.

Abilita comunicative

Capacita di esporre i risultati degli studi anclkdeua pubblico non esperto. Essere in grado di seste

'importanza ed evidenziare le ricadute in ambhorico e chimico-farmaceutico degli studi spettagsci.
Capacita d’apprendimento
Capacita di aggiornamento con la consultazioneedetlibblicazioni scientifiche proprie del settore

one

metodi fisici in chimica organica. Capacita di seguutilizzando le conoscenze acquisite nel coséa




master di secondo livello, sia corsi d’approfondiheesia seminari specialistici nel settore dellodsi
strutturale di composti organici.

OBIETTIVI FORMATIVI DEL CORSO
L'obiettivo formativo previsto e fare acquisire@btudente le competenze necessarie sui prineiptdi

fisici utilizzati per la caratterizzazione strutilg di composti organici ed in particolare:

una conoscenza approfondita dei principi fisiclel&#cniche spettroscopiche;
un metodo per I'analisi dei dati per determinarsttattura di composti organici
una formazione utile per affrontare gli studi swesie e la futura attivita professionale.

CORSO METODI FISICI IN CHIMICA ORGANICA
ORE FRONTALI LEZIONI FRONTALI

1 Obiettivi della disciplina e sua organizzazione

2 Interazione energia radiante-materia

Lo spettro elettromagnetico, fenomeni di assorbbmendi emissione, stato eccitato e stato
fondamentale. Spettroscopia di emissione e di bBsento. Legge di Lambert-Beef-
Bourguer. Assorbanza e trasmittanza.

3 Spettrofotometria ultravioletto-visibile (UV-VIS)
Orbitali molecolari, orbitali leganti, non legamtiantileganti. Transizioni elettroniche. Livelli
elettronici, vibrazionali e rotazionali. Transiziggermesse e transizioni proibite. Coefficiente
di estinzione molare e specifico . Lo spettro U\SVI

Solventi. Gruppi cromofori e gruppi auxocromi. Crwfori isolanti, cromofori coniugati

cromofori aromatici. Effetti del solvente, della nformazione e detla geometria su
lunghezza d'onda e sullintensita di assorbimentdormazioni strutturali ricavabil
dall'analisi degli spettri. Regole di Woodward-kiegdieni), di Fieser-Kuhn (polieni), d
Woodward (enoni). di additivita nei composti aroimiatRealizzabilita delle misure, errorije
sensibilita, deviazioni dalla legge di Lambert-Beer

a

1 Fluorimetria (cenni)
Decadimento di una molecola dallo stato eccitat sthto fondamentale. Molteplicita degli

stati di spin elettronico: stato singoletto, stdtppietto e stato tripletto. Vita media degli stati
eccitati. Decadimenti non radioattivi: rilassamenibrazionale e rilassamento vibronido,
transizione stato ftripletto-stato singoletto . DBoeenti radioattivi : luminescenza,
fluorescenza e fosforescenza.

6 Spettrofotometria infrarossa (IR)
Livelli rotazionali e vibrazionali. Transizioni awniche ed anarmoniche . Previsioni delle
transizioni fondamentali dai gradi di liberta. Tsa@ioni permesse e transizioni proibite.
Vibrazioni stretching e vibrazioni bending. Sovratorisonanza di Fermi. Assorbimenti
caratteristici dei principali gruppi funzionali. Alsi degli spettri IR e informazioni
strutturali. Spettrofotometri IR e metodi di esdone degli spettri.
Spettroscopia Raman (cenni)

14 Spettrometria di massa (MS)
Lo spettrometro di massa. Analizzatori di ioni (meti, quadrupoli, dodecapoli, tempo (di
volo, trappole ioniche). Settori elettrostaticirushenti a singolo e a doppio fuoco. Sorgenti
ioniche e processi di ionizzazione: impatto eletiro (El), ionizzazione e disassorbimento| di
campo (Fl, FD), ionizzazione chimica (Cl), scambiocarica (CS), fotoionizzazione (PI)
ionizzazione per collisione con atomi veloci (FAR) con ioni primari (L-SIMS),
ionizzazione per desorbimento indotto la radiazitemger assistita da matrice (MALDI),
ionizzazioni a chimica a pressione atmosferica (BPE€lettronebulizzazione (ESI) lon
positivi e ioni negativi Lo spettro di massa: scaleglle masse e delle intensita.
Determinazione del peso molecolare e della comfmrsz picchi isotopici e misure di mas
accurata ad alta risoluzione. Processi di framnzéoe, ioni stabili, instabili e metastabi
La Quasi Equilibrium Theory (QET), regola di Stesen. Rotture sigma, alfa e induttiv
processi di rottura di un legame e processi diptraizione, reazioni di isomerizzazior
meccanismi di frammentazione. Reazioni di rottummglice e di trasposizione del
principali classi di composti organici. Informaziostrutturali ricavabili dagli spettri di
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massa.

Spettroscopia di risonanza magnetica nucleare (NMR)

Momento magnetico nucleare e numero quantico i spcleare. Costante magnetogiric
condizione di risonanza. Principali caratteristichtrumentali di uno spettrometro
risonanza magnetica nucleare.

10

Risonanza magnetica nucleare del protSH&MR)

Chemical shift, riferimento, scala dello spettro, proporzionafitaarea del picco e numero
protoni. Effetti schermanti ed effetti deschermaatiisotropia diamagnetica.

Relazione tra i valori dichemical shift e intorno chimico dei protoni. Influenza de
temperatura, della concentrazione e del solvente alori dei chemical shifts.

Accoppiamento spin-spin: costante di accoppiaméjjtoSistemi a due protoni ed una
costante di accoppiamento (AnXm e AnBm). Correlagidra valori di J e struttura.

Accoppiamento con nuclei diversi dall'idrogeno.t&isi di accoppiamento a tre protoni ¢
due j ( AMX, ABX e ABC). Sistemi AMX, ABX e ABC corire j . Accoppiamentiong-

range. Sistemi benzenici: accoppiamenti orto, meta eapaistemi AA'XX' e AA'BB'.
Accoppiamento virtuale. Protoni Diasteromerici.

Esperimenti conreagenti di shift. Esperimenti di doppia risonanza. Effetto Overleau
Indagini strutturali attraverso l'analisi di spettiNMR.
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Risonanza magnetica nucleare %€ (°C NMR)
Accumulo dei segnati, trasformata di Fourier. Tedipilassamento. Scala dello spettro 1

NMR e chemical shifts . Accoppiamenti spin-spin 1H €C attraverso 1,2,3 e 4 legami.

Costanti di accoppiamento. Spettri eseguiti in @nodi di disaccoppiamento totale d
protone e in condizioni diff resonance . Additivita degli effetti dei sostituenti sahemical

shift dei carboni alifatici e aromatici. Indagini sturali attraverso l'analisi di spettfiC

NMR .

Risonanza magnetica nucleare bidimensionale (2D NMR
Spettroscopie: COSY, HETCOR, INEDEQUATE, NOESY

ESERCITAZIONI IN AULA
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Determinazione di strutture di composti organidraaterso l'analisi dei dati relativi all
tecniche studiate.

TESTI
CONSIGLIATI

» Silverstein & Webster. Identificazione spettroscapidi composti organici, Casa

Editrice Ambrosiana (C.E.A.), Milano

e Guida al Corso di Metodi Fisici in Chimica Organi€USL-Milano, Voll. 111, 111.

e Pavia, Lampman, Kriz. Introduction to Spectroscopy:Guide for Student g
Organic Chemistry. Saunders College, Philadeiphia .

e Hesse, Meier, Zeeh: Metodi Spettroscopici nellan@ité Organica, EdISES, Napo

« Williams and Fleming, Spectroscopic methods in pigachemistry, 5 edition,
McGraw-Hill, London




