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O presente projeto consiste na utilizagdo da EQU | PAMENTOS CONCEDI DOS

espectroscopia de ressondncia magnética nuclear para
obter informagdes a respeito da estrutura molecular de
compostos em solucdo, utilizando para isso técnicas

que estdo bem difundidas em RMN. Mas, além disso,
pretendemos correlacionar as informagées dos parametros
béasicos de RMN, especialmente constantes de acoplamento,
com a estrutura eletronica molecular. Para isso necessitamos
do emprego de técnicas modernas em RMN ja conhecidas
e também de modificagdes de algumas técnicas para
adequa-las as nossas necessidades. Com isso sera possivel
determinar com precisao os valores de constantes de
acoplamento heteronucleares, sendo portanto de extrema
importancia a aquisi¢do de um equipamento de alto campo
(14 Tesla) que permita obter varias informacdes no menor
tempo, para evitar problemas de resolucdo e sensibilidade.
Esse equipamento serd também utilizado para realizar
medidas de difusdo de spin na separagdo e identificacao

de componentes em misturas complexas, medidas de
relaxacao longitudinal (T1) e transversal (T2) para estudar
a solvatagao e trocas quimicas entre moléculas do soluto

e solvente, determinar a porosidade de amostras de

rochas carbonaceas impregnadas com petréleo para obter
distribuigdes de poros em rochas-reservatérios, usando

a relaxacdo dos prétons das moléculas que compdem o
petréleo. Serd possivel obter imagens processadas a partir
de sinais de RMN em sistemas heterogéneos para estudar
a interfase desses sistemas, como é o caso de emulsoes.
Permitird também empregar a técnica STD (Saturation
Transfer Difference) para determinagdo do epitopo de
algumas enzimas ante moléculas pequenas (cofatores ou
inibidores), para esclarecer as interagdes com as enzimas
que participam de processos celulares especificos.
Finalmente, ele sera também usado por grupos de pesquisa
do IQ responséveis por projetos complementares (anexos),
mas sendo aberto a quaisquer outros pesquisadores tanto
do IQ como de outras institui¢des do Estado de Sao Paulo,
para determinacao estrutural e para outros experimentos
que necessitarem de um equipamento de alto campo.

« Superconducting Fourier NMR Spectrometer Avance
11600 Mhz — Bruker



www.fapesp.br/emu

PROJETOS ASSOCIADOS

Instituto de Quimica/Unicamp

Estudos de estrutura eletrénica e molecular por meio de métodos
espectroscopicos e cdlculos tedricos

Roberto Rittner Neto

Processo FAPESP 2005/ 59649-0

Estudo do mecanismo de transmissdo de constante aclopamento
escalar, envolvendo o dtomo de fliior

Claudio Francisco Tormena

Processo FAPESP 2008/06282-0

Reducgio de atrito hidrodindmico a partir de imagens de impacto de
gotas

Edvaldo Sabadini

Processo FAPESP 2005/00873-8

CEIS/IBRC/Unesp

Procura de compostos lideres para o desenvolvimento racional de
novos farmacos e pesticidas a partir de bioprospec¢io da fauna de
artropodes brasileiros

Mario Sergio Palma

Processo FAPESP 2007/57122-7

Contato para instrucbées deuso~. = __—
do equipamento T@>/

Roberto Rittner Neto

Instituto de Quimica
Universidade Estadual Campinas (Unicamp)

Caixa Postal 6154 — Cidade Universitaria
CEP 13083-970 - Campinas, SP

Telefone: (19) 3521-3150
rittner@igm.unicamp.br
http://www.igm.unicamp.br/site/?p=1064




