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EMENTA

A disciplina de Técnicas Modernas de Elucidação Estrutural destina-se ao treinamento do aluno na interpretação e na
manipulação de dados obtidos a partir de técnicas espectroscópicas (IV) e espectrométricas (RMN e EM) utilizadas na
elucidação estrutural de substâncias de fontes naturais e sintéticas.

CONTEÚDO PROGRAMÁTICO

• Utilização de dados obtidos a partir dos espectros na região do infravermelho para identificação de grupos
funcionais.
• Utilização de dados obtidos a partir de espectros de ressonância magnética nuclear em 1D (RMN1H,
RMN13C, DEPT e APT) e espectros de massas de baixa e alta resolução para propor a fórmula molecular de uma
substância de uma substância desconhecida.
•  Uso de técnicas de RMN em 1D (DEPT, DEPTQ, APT) e 2D (HSQC, HMQC, etc.) para a verificação de
multiplicidade e o assinalamento de hidrogênios e carbonos de uma determinada estrutura.
• Uso de técnicas de RMN de correlação heteronuclear a longa distância (INEPT seletivo, COLOC, HMBC,
TOCSY- 1D e 2D, etc.) para elucidação e confirmação estrutural.
• Verificação de estereoquímica através do uso de constantes de acoplamento escalar homonuclear (1H, 1H) e
heteronuclear (1H, 13C).
•  Uso de técnicas de RMN para a determinação de estereoquímica: aplicação do Efeito Overhauser Nuclear
(NOESY e NOE diferencial).
• Espectrometria de massas de substâncias de origem natural e sintética (mecanismos de fragmentação).
• Aplicação das técnicas através da utilização de diversos Exemplos (terpenóides e esteróides, flavonóides,
alcalóides, etc.), produtos de modificações estruturais e síntese.
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