Créditos: 04

Teoria e Interpretacédo de Espectros

Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Teoria e caracterizacdo de substancias organicas usando métodos
espectroscopicos de Ultra-Violeta / Visivel(UV), Infravermelho(lV), Ressonancia
Magnética Nuclear(RMN 1H e 13C) e Espectrometria de Massa). ldentificacdo de
compostos organicos usando os métodos espectroscopicos de analise combinados.

Programa:

1. Absorcao no ultravioleta e visivel

A natureza das excita¢des eletrbnicas;

Principios da espectroscopia de absorgao;

Lei de Beer-Lambert;

Absortividade molar;

Coeficiente de absorcdo molar;

Cromoforos;

Efeito de conjugacéo;

Orbitais HOMO e LUMO;

Transi¢cdes proibidas.

Aplica¢bes: efeitos da radiacdo UV sobre a pele, carcinomas de
pele, efeitos dos raios-UV sobre os olhos; compostos coloridos,
luz emitida, refletida, e transmitida, complementaridade de cores;
interpretacédo de espectros no Visivel e no UV.

2. Absorcédo no infravermelho:

Processo de absorcéo no 1V;

O espectrémetro de 1V;

Modos normais de vibragao, analise das deformacdes envolvendo
diferentes ligacdes e grupos quimicos (ligagbes simples, duplas,
triplas, aromaticos; alcanos, alcenos, alcinos, acidos, amidas,
ésteres, aldeidos, alcoois, éteres, cetonas, aminas, nitro);
Tabelas de correlagao;

Andlise de espectros.

3. Ressonancia Magnética Nuclear (RMN):

Estados de spin nucleares;

Momentos magnéticos nucleares;

Mecanismo de absorcao por ressonancia;

Blindagem e deslocamento quimico;

O espectrémetro de RMN, a vizinhanga quimica e o deslocamento
quimico, caracteristicas da RMN 1H e 13C, tridngulo de Pascal e
constante de acoplamento, tabelas de correlacdo e interpretacéo
de espectros 1H e 13C, processos de relaxamento, tempos de
relaxamento T1 e T2.

4. Espectroscopia de Massa:

O espectrémetro de massa;

O espectro de massa: cation-radical, pico base, pico molecular,
picos isotbpicos, intensidade relativa;

Mecanismos de fragmentacdo de moléculas simples contendo
grupos quimicos de base (alcanos, alcenos, alcinos,



hidrocarbonetos aromaticos, alcoois e fendis, éteres, aldeidos,
cetonas, ésteres, acidos, aminas), compostos com halogénios.

5. Interpretacao de espectros usando os métodos de UV / Visivel,
1V, RMN 1H, RMN 13C e Espectrometria de Massa.
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