Cédigo: Q1445

Nome: Introdugao a Espectroscopia Vibracional

Nome em Inglés: Introduction to Vibrational Spectroscopy

Nome em Espanhol: Introduccidn a la Espectroscopia Vibracional

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacao: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / 22 Periodo - periodos pares

Exige Exame: Sim

Vetores
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Ocorréncia nos Curriculos: 63

Pré-requisitos: Q245 ou Ql246

Ementa: Fundamentos de espectroscopia vibracional e interpretagao de espectros.

Programa:

- Fundamentos (radiagdo eletromagnética - regides/faixa de freqiiéncias/técnicas; Teorias Classica e
Quantica de interpretacdo da radiac¢do);

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

- Niveis de energia de moléculas diatomicas;

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

- Modelo Classico de absor¢do de energia para vibragao;

- Modelo Quantico de absor¢ao de energia para vibragao;

- Modos fundamentais ou normais de vibracdo;

- Tipos de vibragdes moleculares;

- Moléculas diatémicas: modos normais de vibragdo, tabela de caracteres, andlise das freqliéncias de
vibracgao, correlacao com forga de ligacao;

- Moléculas X3 e YXY, lineares e angulares (aqui explorar também a andlise das freqiiéncias de vibragao
para moléculas XH2 e feitos isotépicos);

- Moléculas XY3;

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

- Freqliéncias de Grupo e atribuicdo de bandas;

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

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

- LigagBes de hidrogénio e associagdes moleculares;

- ATR e DRIFTS,

- Visita ao equipamento;

- Técnicas de amostragem;

- Preparacdo de amostras versus qualidade de espectro, para as amostragens mais usuais (efeito de
concentracdo, caminho 6tico; dispersdao da amostra).
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