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Lista 02: InteracgOes de spin nuclear

1) Mostre que o termo angular 3cos?0-1, que é comum para a parte secular das
interacOes de spin nuclear, possui média espacial nula, quando todas as orientagdes
moleculares (ou de cristalitos) sdo consideradas. Faca esse calculo a partir da integral de
superficie do termo citado na superficie de uma esfera de raio arbitrario. (Veja a secéo
7.9.2 de Levitt, por exemplo.)

2) (Baseado em Levitt, 14.1) No trabalho original de Pake (J. Chem. Phys.
1948;16:327-336), a distancia entre os protons nas moléculas de agua de hidratacdo na
substancia investigada (CaSO, - 2H,0) foi estimada a partir do espectro de pé obtido
por RMN de *H em uma amostra policristalina. O desdobramento entre os maximos do
dubleto encontrado (conhecido como “dubleto de Pake™) foi de 10,8 G (1,08 mT), em
um experimento registrado com variagdo do campo magnético aplicado.

a) Calcule o valor desse alargamento em unidades de frequéncia (como seria
obtido em experimentos realizados com campo magnético fixo, da forma
utilizada em geral na atualidade).

b) Use esses valores para estimar a distancia entre os dois prétons em cada
molécula de agua.

Obs.: Consulte as expressdes e figuras relacionadas a essa questdo na apresentacao
utilizada em sala de aula sobre acoplamento dipolar direto em s6lidos.

3) Faca um esboco dos niveis de energia e das frequéncias de transicao esperadas em
um espectro de RMN para um nucleo com spin | = 1 na presenca de um gradiente de
campo elétrico (EFG) com simetria axial em um monocristal com orientacéo fixa em
relacdo ao campo magnético externo, considerando apenas os efeitos da interacao
quadrupolar elétrica em primeira ordem. (Veja as expressdes para 0s niveis de energia e
frequéncia, além da ilustracdo correspondente ao caso | = 3/2, na apresentacao utilizada
em sala de aula sobre efeitos quadrupolares em s6lidos.)

4) Apresente um exemplo retirado de um texto cientifico (artigos, livros, etc.) contendo
um espectro de pé registrado em um experimento de RMN de sélidos, associado a uma
(ou mais) das interac@es discutidas nas aulas (anisotropia de deslocamento quimico,
interacdo dipolar, acoplamento J, interagdo quadrupolar). Discuta o resultado
encontrado, identificando o nucleo e o tipo de material analisado, descrevendo a
interpretacdo fornecida para esse resultado em termos dos parametros que descrevem a
interacdo (ou interagdes) em questéo e fornecendo outras informagdes que julgar
relevantes.
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