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Ementa
Fundamentos de espectroscopia vibracional e interpretacao de espectros.

Programa

- Fundamentos (radiagdo eletromagnética - regides/faixa de freqliéncias/técnicas; Teorias
Classica e Quantica de interpretacdo da radiagdo);

- Transigoes: eletronicas/vibracionais/rotacionais, associando-as com as regides espectrais
e técnicas de analise;

- Niveis de energia de moléculas diatbmicas;

- Espectro vibracional - Regras de selegdo para IV e Raman;

- Modelo Classico de absorcdo de energia para vibragdo;

- Modelo Quantico de absorcdo de energia para vibragdo;

- Modos fundamentais ou normais de vibragao;

- Tipos de vibragdes moleculares;

- Moléculas diatbmicas: modos normais de vibracdo, tabela de caracteres, anadlise das
freqUéncias de vibracgdo, correlacdo com forga de ligagdo;

- Moléculas X3 e YXY, lineares e angulares (aqui explorar também a analise das
freqliéncias de vibragdo para moléculas XH2 e feitos isotdpicos);

- Moléculas XY3;

- Moléculas XY4, ZXY3; e Z2XY2: utilizar Tabelas de Correlacao;

- Frequéncias de Grupo e atribuicdo de bandas;

- Espectro IV para moléculas complexas utilizando-se freqiiéncias de grupo: complexos de
coordenacdo, efeito da coordenacgdo, natureza do atomo central;

- Complexos com NH3; nitro-nitrito; sulfatos; carbonilas;

- LigagOes de hidrogénio e associagdes moleculares;

- ATR e DRIFTS,

- Visita ao equipamento;

- Técnicas de amostragem;

- Preparacao de amostras versus qualidade de espectro, para as amostragens mais usuais
(efeito de concentracdo, caminho 6tico; dispersdo da amostra).
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Critérios de Avaliacao

Critérios de avaliacdo definidos pelo Professor, com base no disposto na Secdo | — Normas
Gerais, Capitulo V — Da Avaliacdo do Aluno na Disciplina, do Regimento Geral de Graduacgao.
Frequéncia: 75 % (* O abono de faltas sera considerado dentro do previsto no capitulo VI,
secdo X, artigo 72 do Regimento Geral de Graduacao)




