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	Casella di testo 1: 
	tb_versione: 1.1
	tb_nome_resp: Daniel Oscar
	tb_cognome_resp: Cicero
	tb_denominazione_ins_ita: Spettroscopia NMR delle molecole organiche
	tb_denominazione_ins_eng: NMR Spectroscopy of organic molecules 
	rb_tipo_laurea: 2
	tb_anno_accademico: 2023/24
	tb_cds: Laurea Magistrale in Chimica
	tb_codice: 
	tb_canale: Unico
	tb_CFU: 6
	tb_lingua: Italiano
	tb_nome_resp_mod: 
	tb_cognome_resp_mod: 
	tb_denominazione_mod_ita: 
	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI: Il corso tratterà sulla spettroscopia NMR avanzata per lo studio di molecole organiche e biologicheCONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: Lo studente alla fine del corso avrà ottenuto un bagaglio di conoscenze sui diversi sperimenti per la determinazione strutturale di molecole.CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE: Lo studente dovra' essere in grado di leggere e comprendere testi e articoli riguardante la determinazione di struttura molecolare utilizzando NMR.AUTONOMIA DI GIUDIZIO: Autonoma capacita' di giudizio sulla lettura di articoli e libri didattici di materie affini alla spettroscopia NMR multidimensionale. ABILITÀ COMUNICATIVE: Lo studente alla fine del corso sarà in grado di saper comunicare a terzi concetti di base della spettroscopia NMR con proprietà di linguaggio e in maniera propositiva.CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:Lo studente alla fine del corso avrà aumentato il proprio bagaglio culturale e la propria capacita' di apprendimento e di lavoro autonomo.
	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES: The course will include topics about the use of advance NMR spectroscopy for the structural determination of organic molecules and biomolecules.KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: The student at the end of the course will acquire a set of basic knowledges about NMR spectroscopy applied to molecular structure determination.APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: The student will be capable of reading and interpreting texts and articles regarding different aspects of NMR spectroscopyMAKING JUDGEMENTS: Autonomous judgment ability of reading  educational books  on topics cognate to NMR spectroscopy COMMUNICATION SKILLS: The student at the end of the course will be able  to comunicate  basic notions of NMR spectroscopy with property of language and with propositive methods.LEARNING SKILLS: At the end of the course the student should have increased his own cultural background and  ability of learnig and work.
	tb_prerequisiti_ita: Conoscenza di base della chimica organica, spettroscopia NMR e di chimica quantistica.
	tb_prerequisiti_eng: Basic knowledge of organic chemistry, NMR spectroscopy and quantum chemistry.
	tb_programma_ita: Lo studente deve acquisire solide conoscenze su:• Uso degli operatori prodotto per la descrizione degli esperimenti NMR• Esperimenti NMR bidimensionali, teoria e parametri• Esperimenti omonucleari basati su costanti scalari: COSY e TOCSY. Descrizione e applicazioni.• Esperimenti omonucleari basati su costanti dipolari: NOESY e ROESY. Descrizione e applicazioni.• Esperimenti eteronucleari: HSQC, HMQC e HMBC. Descrizione e applicazioni.• Uso di gradienti di campo nella spettroscopia NMR• NMR di biomolecole: assegnazione, struttura e dinamica• Risoluzione di problemi di assegnamento di segnali 1H e 13C utilizzando gli spettri bidimensionali descritti nel corsoIl formalismo degli operatori prodotto. Riassunto di meccanica quantistica. Gli operatori di spin. Hamiltoniani di impulsi e delay. Equazione di moto. Rotazioni standard. Esempio di calcolo usando gli operatori prodotto: la sequenza spin echo. Operatore di due spin. Evoluzione durante tempi ed impulsi. Evoluzione durante l’accoppiamento spin-spin. Esperimenti di correlazione omonucleare basati sulla costante di accoppiamento scalare: COSY e TOCSY. Il trasferimento di magnetizzazione tramite la costante di accoppiamento: analisi di operatore prodotto. L’esperimento bidimensionale. L’esperimento COSY. Problemi legati all’esperimento COSY. Esperimento COSY a filtro quantico doppio (DQF-COSY). Termini di quanto multiplo. Operatori di rotazione. Calcolo dell’ordine della coerenza. Evoluzione dei termini a multiple quantum. Descrizione dell’esperimento DQF-COSY. Esperimento TOCSY: principio e applicazione.Esperimenti di correlazione omonucleare basati sull’accoppiamento dipolare: NOESY e ROESY. L’effetto nucleare Overhauser (NOE). Diagrammi di energia per un sistema a due spin. L’origine del NOE. Il caso del sistema a due spin. La natura del rilassamento. Funzioni di correlazione e densità spettrale. Velocità di transizione e densità spettrale e tempo di correlazione. Dipendenza del NOE con il tempo di correlazione. NOE stato stazionario. Spettroscopia differenza. Spin diffusion. NOE transiente. L’esperimento NOESY. L’uso dello spin lock. Esperimento ROESY. Esempi ed applicazioni.Esperimenti di correlazioni eteronucleari. La sequenza DEPT: analisi con gli operatori prodotto. Gli spin echo per il caso eteronucleari: analisi. L’esperimento HSC a partire dal COSY omonucleare. Esperimenti con rilevamento diretto o indiretto: vantaggi e svantaggi. Gli esperimenti HSQC e HMQC. Uso dei gradienti per la selezione di coerenza. L’esperimento HMBC.Esempi di risoluzione strutturale utilizzando dati di NMR bidimensionale omo- ed eteronucleare
	tb_programma_eng: The student will acquire solid knowledge about:• Use of product operators for the description of NMR experiments• Bidimensional NMR experiments, theory and parameters• Homonuclear experiments based on scalar constants: COSY and TOCSY. Description and applications.• Homonuclear experiments based on dipolar constants: NOESY and ROESY. Description and applications.• Heteronuclear experiments: HSQC, HMQC and HMBC. Description and applications.• Use of field gradients in NMR spectroscopy• Biomolecular NMR: assignment, structure and dynamics• Resolution of assignment problems of 1H and 13C signals using the bidimensional experiments described in the course.The product operator formalism. Quantum mechanics summary. Spin operators. Pulse and delay Hamiltonians. Motion equation. Standard rotations. Calculation example using product operators: the spin-echo pulse sequence. Two spin operators. Evolution during delays and pulses. Evolution during spin-spin coupling.Homonuclear correlation experiments based on scalar coupling: COSY and TOCSY. Magnetization transfer through scalar coupling: product operator analysis. The two-dimensional experiment. The COSY experiment. Problems with the COSY experiments. Double-quantum filtered COSY. Multiple quantum terms. Rotation operators. Coherence-order calculation. Evolution of multiple quantum terms. DQF-COSY experiment description. TOCSY experiment: principle and application.Homonuclear correlation experiments based on dipolar coupling: NOESY and ROESY. The Nuclear Overhauser effect (NOE). Energy diagram for a two-spin system. The origin of NOE. The two-spin system. The nature of relaxation. Correlation function and spectral density function. Transition probability and spectral density and correlation time. NOE and correlation time. Steady-state NOE. Difference spectroscopy. Spin diffusion. Transient NOE. The NOESY experiment. Spin-lock field and the ROESY experiment. Examples and applications.Heteronuclear correlation experiments. The DEPT sequence: analysis using product operators. The spin-echo for the heteronuclear case: analysis. The HSC experiment starting from the homonuclear COSY. Experiment with direct or reverse detection: pros and cons. The HSQC and HMQC experiments. Use of field gradients for coherence selection. The HMBC experiment.Examples of structure resolution and signal assignment using two-dimensional NMR data, both homo- and heteronuclear.
	cb_prova scritta: Off
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Off
	cb_val_progetto: Off
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: 18-21, lo studente ha acquisito i concetti di base della disciplina, modo di esprimersi e linguaggio sufficientemente corretti e appropriati.22-25, lo studente ha acquisito in maniera approfondita i concetti di base della disciplina, ed è adeguatamente in grado di effettuare i collegamenti fra le varie materie. Presenta linearità nella strutturazione del discorso. Il linguaggio è appropriato e corretto.26-29, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e ben strutturato. È in grado di applicare e rielaborare in maniera autonoma, senza alcun errore, le conoscenze acquisite. Evidenzia ricchezza di riferimenti e capacità logico-analitiche con un linguaggio fluido, appropriato e vario.30 e 30 e lode, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e approfondito. Sa applicare conoscenze a casi e problemi complessi ed estenderle a situazioni nuove. I riferimenti culturali sono ricchi e aggiornati. Si esprime con brillantezza e perfetta proprietà di linguaggio.
	tb_mod_verifica_eng: 18-21, the student has acquired the basic concepts of the discipline, sufficiently correct and appropriate manner of expression and language.22-25, the student has thoroughly acquired the basic concepts of the discipline and is adequately able to make connections between the various subjects. He/she presents linearity in structuring speech. Language is appropriate and correct.26-29, the student possesses a complete and well-structured body of knowledge. He/she shows a wealth of references and logical-analytical skills with fluid, appropriate and varied language. The student can apply and revise independently, without error, the knowledge acquired.30 and 30 cum laude, the student possesses a complete and thorough body of knowledge. He expresses himself with brilliance and perfect command of language. Can apply knowledge to complex cases and problems and extend it to new situations. Cultural references are rich and up-to-date.
	tb_testi_ita: 
	tb_testi_eng: 
	tb_biblio_ita: 
	tb_biblio_eng: 
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Le lezioni teoriche sono proposte in aula utilizzando mezzi informatici.
	tb_mod_svolgimento_eng: Theoretical lessons are proposed in the class by using informatic media
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: La frequenza alle lezioni non è obbligatoria
	tb_mod_frequenza_eng: Attending to the lessons is not mandatory


