
I nostri «occhi» per 
«vedere» le molecole



interazione della luce con la materia

E = hn l’energia è direttamente proporzionale alla frequenza (Hz)

E = h c/l l’energia è inversamente proporzionale alla lunghezza d’onda (m)
c è la velocità della luce



X-Ray

Stato solido - cristalli
Energia elevata della radiazione

X-ray crystal structures

Eptapeptide: 

Ac-Aib-L-(aMe)Val-Aib-Aib-L-(aMe)Val-Aib-His-NH2





La spettroscopia come strumento per 
l’identificazione strutturale di composti organici

informazioni sulla struttura molecolare e connettività dei 
legami

1. formula empirica

2. spettro IR
3. spettro NMR
4. spettro di massa



informazioni complementari

FORMULA
- composizione chimica e rapporti relativi tra gli atomi
- grado di insaturazione

SPETTRO IR
- tipi di legami presenti nella molecola
- gruppi funzionali

SPETTRO NMR
- gruppi di nuclei equivalenti e rapporti relativi
- intorno chimico del nucleo

SPETTRO DI MASSA
- peso molecolare/formula molecolare
- struttura attraverso analisi di frammentazione
- incorporazione isotopica





spettroscopia UV-Vis - l 200 – 800 nm - transizioni elettroniche



spettroscopia IR – transizioni vibrazionali

informazioni su gruppi funzionali





Corso Metodi Fisici in Chimica Organica Corso Metodi Fisici in Chimica Organica –– Prof. Renzo LUISI Prof. Renzo LUISI –– Uniba. Uniba. ®® vietata la venditavietata la vendita

Frequenza di oscillazioneFrequenza di oscillazione

Le molecole reali sono meglio rappresentate da Le molecole reali sono meglio rappresentate da 
un modello di oscillatore un modello di oscillatore anarmonicoanarmonico dove i dove i 
livelli livelli vibrazionalivibrazionali non sono ugualmente spaziati. non sono ugualmente spaziati. 

Essendo l’energia quantizzata, le transizioni saranno regolate  Essendo l’energia quantizzata, le transizioni saranno regolate  da regole di da regole di 
selezione selezione ((∆∆nn = = ±±1)1) e l’energia necessaria per la transizione (e l’energia necessaria per la transizione (EEvibvib) sarà espressa ) sarà espressa 
dalla seguente relazione:dalla seguente relazione:
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Oscillatore ArmonicoOscillatore Armonico Oscillatore Oscillatore AnarmonicoAnarmonico

In un oscillatore armonico l’assorbimento di energia comporta ilIn un oscillatore armonico l’assorbimento di energia comporta il passaggio da un livello vibrazionale a quello passaggio da un livello vibrazionale a quello 
immediatamente superiore immediatamente superiore ((∆∆nn = 1).= 1).
In un oscillatore In un oscillatore anarmonicoanarmonico invece invece ∆∆nn può essere può essere >1>1 anche se questo evento è poco probabile.anche se questo evento è poco probabile.

Armoniche superioriArmoniche superiori
OvertonesOvertones
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Esempio di spettro IREsempio di spettro IR



Tutti i nuclei possiedono una 
carica e in alcuni di essi questa 
carica, ruotando sull’asse 
nucleare, produce un dipolo 
magnetico µ.
Se il nucleo viene immerso in 
un campo magnetico esterno 
uniforme il nucleo può 
assumere diverse orientazioni

Nuclear Magnetic Resonance - NMR

transizioni di spin  nucleare
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Sistema AMX



Spettrometria di massa






