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@ ' Résonance Magnétique Nucléaire c)

Interaction entre un champ magnétique externe et les moments magnétiques nucléaires (spins)
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Interaction avec I’environnement chimique du noyau observé
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Cef‘g,bt‘-‘?_ RMN Haute Résolution du solide ¢)

@ Rotation a I’angle magique

Différentes interactions noyau < environnement mesurables

» Déplacement chimique (position) — nuage électronique

» Interaction quadrupolaire «— champs électrique produit par les charges environnantes

» Interaction dipolaire — distances internucléaires

= Couplage scalaire « J » < échanges électroniques a travers les liaisons
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Ceg;;‘ Calculs de gradient de champ électrique ¢

@ de 27Al sur des alumino-silicates

Gaussian 03 / RHF
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Whittaker & Muntusjonic radii for use in geochemistry,
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Gaussian 03 / RHF
Al, Si, O, H: 6-311+G(d)

Calculs de gradient de champ électrique

de 27Al sur des alumino-silicates

Li-> Ca: 3-21G, Y, La, Sc: LanL2DZ
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Brown et al., Chem. Com. 2002, 1852-1853
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Mesure de couplage scalaire J 2°Si-29Si

sur la wollastonite CaSiO,

90 F

-89

MAS dimension (ppm)

-88

-87

J~3.5Hz

20 15 10

5

J resolved dimension (Hz) 20 10 0 -10  -20

9¢ journée du PPF "CaSciModOT"

densité e- sur N
A

Terme SO: Ay < 4E ¢, (0)¢N(O) Zqu (1/ 2" il Il—l— 2 fjl (PNN.)]
= R

énergie d’interaction N-N’ coef. fonctions d’'onde ¥, =>.cy;
j

¢)

"'Q""S'A"-“?b O .‘,-'.
sk J~8.2Hz
O M) <SIOSi = 139.3° 140.29, 150.1°
paa d oo oo 0o o0 8 s o bopa ol ooyl Iiis
0 -5 -10 -15 -20

5/7



Cemhti.

@

Calculs de couplage scalaire J 2°Si-2%Sij
dans les silicates binaires
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Ce@ﬂm:_ Mesure d’angles de liaison Si-O-Si €)
@ dans un verre de wollastonite CaSiO,
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