Elucidacion estructural: El espectro electromagnético
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Toda radiacién viene caracterizada por una longitud de onda (A),
una frecuencia (v) o una energia (E), siendo la relacion existente

entre ellas:

A

E = h-v = h:c/A

La primera cuestion a plantearnos es que le ocurre a la materia cuando
es sometida a una determinada radiacion. Tal y como podemos imaginar
dicho efecto dependera de la energia de dicha radiacidn. En la figura
superior se indican los efectos inmediatos sobre la materia, destacando
de mayor a menor energia:
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RADIACION EFECTO
Rayos X y césmici lonizaciones de las moléculas
UV-Visible Transiciones electrénicas entre los orbitales atos
y moleculares
Infrarrojo Deformacion de los enlaces quimi
Microondas Rotaciones de los enlaces quimicos
Radiofrecuencias  Transiciones de spin electrénico o nuclear en I
atomos de la molécula.
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Cuando la radiacion incide sobre una sustancieoda ella se ve afecta
por la misma; al &tomo o conjunto de atomos querabs radiacion se
denominacromoforoy para cada técnica espectroscépica sera distinto d
de una misma molécula. En la®léculas existen también atomos o grt
de &tomos que no absorben radiacion, pero haceseguedifique alguna
las caracteristicas de la absorcion del cromog®a@enominan a tales gru
auxocromos.

La segunda cuestion e®mo podemos utilizar dichos efectos sobre
sustancias para obtener informacion sobre la ésteude la materia y con
utilizar dicha informacion.

De una manera muy esquematica se pueden indicar caracteristicas m
importantes de los métodos espectroscopicos laesigs:

TECNICA 2

ESPECTROSCOPICA INFORMACION OBTENIDA
Estructura total de la molécula incluide

Rayos X estereoquimica de la misma a partir de las
posiciones relativas de los atomos.

Ultravioleta-Visible Existencia de cromoforos y/o conjugacion en la

Grupos funcionales a partir de las absorcic

Infrarrojo

) observadas.

Espectrometria de masi Formula molecular y subestructuras a partii de
™) los iones observados.

Grupos funcionales, subestructuras,
Resonancia magnética conectividades, estereoquimica, etc... a par

molécula a partir de las absorciones observadas.

nuclear datos de desplazamiento quimico, areas de los
picos y constantes de acoplamiento observadas.

(*) No es una técnica espectroscopica en el serfidbestamos viendo pues no existe
irradiacion electromagnética de la sustancia y egsoduce absorcion de dicha radiacion.

La cuestidn de que técnica utilizar o en qué ordiespn varias, para lograr
la completa determinacién estructural de una sostalependera en gran
medida de los objetivos perseguidos. De una mayereral podemos
indicar como objetivos sucesivos los siguientes:

Formula molecular.

Identidad de los grupos funcionales.

Conectividades de los carbonos.

Posicionamiento de los substituyentes y/o los gsdpncionales
sobre el esqueleto carbonado (Obtencién de subtasts), y
Propiedades estereoquimicas incluyendo tanto fmectss estaticos
como dinamicos.
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Expresado de otra manera podemos indicar comaaigeate la
Determinacién estructural la elucidacion de la Eestquimica de la
moléculagentendiendo por tal la disposicion espacial de l@ggomos que le
forman, y que implica el conocimiento sucesivde:

« Composicion atomos presentes y su proporcion en la molétula,
que se traduce en la obtencién de una formula mialec

« Constitucion: Uniones existentes entre los atomos, lo queaskite
en la determinacion de los grupos funcionales gsbcturas
presentes en la misma.

« Configuracion: disposicion espacial de los &tomos en la molégula

« Conformacion: disposicion espacial de la molécula que surg@deb
a la posibilidad de rotacién o giro de los enla&iegles en la misma.

Antes de abordar el tema de la resolucién de utgrdmacion estructural
concreta a partir de los datos espectroscépictes mésma te recomiendo
gue pases a los apartados de las principales edsdicis de cada una de las
técnicas espectroscoépicas.



