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Forma de Condugdo/Organizag¢io da Disciplina e das Avaliagdes

Descricdo: A disciplina é composta de uma parte tedrica e outra experimental. Todas as
semanas teremos ambas as partes sendo conduzidas pelos docentes, iniciando na sala IQ02
e terminando no laboratério LQ0O8 e/ou em laboratérios de pesquisa do IQ-Unicamp
(especificado no calendario abaixo). Para cada aula pratica, os discentes deverdo elaborar
um relatério que fara parte da avaliacdo final. Alerh das notas de relatoérios, a nota final
também serd composta das notas referentes a duas provas distribuidas ao longo do
semestre.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avalia¢oes

Descricdao: O prazo para entrega dos relatérios por parte dos discentes é de 7 dias corridos
a contar da data de realizagdao do experimento. Os resultados das avaliacGes de relatorios e
provas serao disponibilizados em até 7 dias Uteis.

Critérios de Avaliagao e Aprovagao
O aproveitamento dos alunos sera computado em termos das médias aritméticas das provas (MP) e
dos trabalhos (MT). A média final (MF) sera calculada através de:

MF=0,7MP+0,3MT

Caso 2,5< MF<5, sera necessaria a realizagdo de exame. Neste caso a nova média final (MF2) sera
calculada considerando a nota de exame (NE):

MF2=(MF+NE)/2

A aprovacdo na disciplina esta condicionada a média final (MF ou MF2) maior ou igual a 5 e presenca
igual ou superior a 75%.

Forma de Atendimento Extra-Classe

Descricdao: O atendimento extra-classe sera realizado pelos docentes e PEDs/PADs em
horarios combinados com a turma



mailto:santosdp@unicamp.br
mailto:fsigoli@unicamp.br

Calendario

Data Atividade

02/08 Apresentacado da disciplina
Local: 1Q04

09/08 Revisdo de conceitos fundamentais em espectroscopia
Local: 1Q04

16/08 Experimento 1: Espectroscopia Rotovibracional —
Local: LQO8 e Instrumento Ensino ou Cary 660

23/08 Semana da Quimica - ndo haverd aula

30/08 Experimento 2: Espectroscopia eletrénica de absorgao
Local: LQO8 e Instrumento Ensino

06/09 Experimento 3: Espectroscopia eletrénica de emissdo
Local LQO8 e Instrumento Ensino

13/09 Experimento 4: Espectroscopia Raman
Local: Laboratdrio FTIR- Pesquisa: T64000 ou Xplora

20/09 Experimento 5: Efeito da temperatura - Stokes- Anti-Stokes simultaneo

Local: Laboratodrio FTIR- Pesquisa: T64000

27/09 N3o haverd aula
04/10 PROVA 1
11/10 Experimento 6: Raman e FTIR de Na;S0,, NaNOs, NaNO,.

Atribuicdo com a Tabela de Caracteres
Local: Laboratério FTIR- Pesquisa: Cary 660

18/10 Experimento 7: Abaixamento de Simetria — FTIR e/ou
Raman Na,COs e [Y(COs)(OH)] ou CaCO3
Local: Laboratdrio FTIR- Pesquisa: Cary 660

25/10 Experimento 8: SERS e Raman Ressonante
Local: Laboratdrio FTIR- Pesquisa: T64000 e/ou Xplora

01/11 Experimento 9: Espectros de Absorgao e de Emissao de compostos com
ions nf e nd

Local: Laboratédrio FTIR- Pesquisa:
Espectrofluorimetro Horiba e UV-Vis - DRS

08/11 Experimento 10: Espectroscopia Upconversion
Local: Laboratério FTIR- Pesquisa:
Espectrofluorimetro Horiba e UV-Vis - DRS)

15/11 N3o haverd aula
22/11 PROVA 2

04 a09/12 SEMANA DE ESTUDOS
13/12 EXAME

Outras informacgoes relevantes

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduagdo: Sdo condi¢bes para aprovagdo: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdo adotadas como forma de avaliacdo — obter nota final
igual ou superior a 5,0 (cinco virgula zero) e a frequéncia minima estabelecida para a disciplina
no Catdlogo dos Cursos de Graduacgdo; a frequéncia minima de 75%.

(2) Sobre o Abono de Faltas: os critérios do Abono de Faltas sdo definidos pelo artigo 72, do
Regimento Geral de Graduagao.

(3) De acordo com a Deliberacdo CG 2022/01 sobre PROVA SUBSTITUTIVA EM CASO DE
FALTA JUSTIFICADA POR COVID-19, a CG estabelece que o exame final podera substituir a
avaliacdo no dia de faltas abonadas pelo inciso V do artigo 72, exceto se o(a) estudante
comprovar que a auséncia foi motivada por suspeita ou contagio por COVID-19. Nessas




situagdes — suspeita ou contdgio comprovado por COVID-19 — o(a) estudante tera direito a
reposicao da atividade avaliativa, desde que componha sua média final, em data a ser
combinada com o docente responsavel, ndo podendo a prova de exame final ser utilizada
para fins de substituicdo.

(4) Quaisquer alteragdes no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do
semestre, s poderdo ser realizadas mediante a concordancia do(a) Docente e Discentes, e
autorizagdo da Comissdo de Graduagao.

O docente podera inserir quaisquer outras informacdes que julgar relevante. Por favor,
apagar este texto na versao final

SEGUEM A EMENTA, PROGRAMA E BIBLIOGRAFIA




Cadige: QG664

Nome: Espectroscopia Molecular

Nome em Inglés: Molecular Spectrocospy

Nome em Espanhol: Espectroscopia Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacdo: 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: 5

Pré-requisitos: QF536 + Q1145 ou QF536 + Ql146

Ementa: Teoria de Grupo. Espectroscopia rotacional, roto-vibracional e eletrénica. Experimentos
selecionados.

Programa:
1) Interacdo da radiacio com a matéria: “atomao” classico, radiacdo classica

Conceitos: frequéncia; intensidade da radiagdo; oscilador harmdnico classico, forgado e com amortecimento
(polarizabilidade), absorcdo e dispersdo; larguras de linha; Lei de Lambert-Beer; Medidas experimentais: Aparato
experimental para medida de absorgdo de luz (transmissdo/absorcdo);

Relacdo de experimentos: (i) o conceito classico de ressondncia na absorcdo de luz: medida da absortividade
molar para diferentes moléculas (ex.: rodamina) e medida experimental da polarizabilidade molecular. Relagdo
entre absortividade molar e intensidade de absorcio; (ii) medida do momento de dipolo elétrico de moléculas
polares em solugdo.

2) Interacdo da radiacio com a matéria: “dtomo” gquantico, radiagdo classica
Conceitos: Coeficientes de Einstein (sistemas de dois niveis); relagdo entre os coeficientes de Einstein,

probabilidade de transicdo, intensidade de transicdo e absortividade molar; Hamiltoniano da interagdo
matéria/radiagdo; teoria de perturbacdo dependente do tempo; momento de dipolo de transicdo; regra de ouro
de Fermi;

Relacdo de experimentos: (i) espectrometria de absorcdo/emissdo atdmica e comparacdo com modelo do dtomo
de hidrogénio; Observagdo: varios experimentos / coleta de dados podem ser realizados em um dnico dia.

3) Espectroscopia Vibracional, rotacional e roto-vibracional de moléculas diatdmicas.

Conceitos:

(1) Vibracional: ascilador harménico, curva de energia potencial, simetria de fungtes de onda; regras de selegdo;
‘overtones’; Atividade no IR e no Raman.

(I} Rotacional: rotor rigido; momento angular; distribuicdo de Boltzmann; regra de selecdo e espectroscopia
rotacional de absorgdo e espalhamento Raman;




(1) Roto-vibracional: Estrutura rotacional fina.

Relacdo com experimentos:

(1) Espectroscopia de absorgdo no infravermelho de HCl (liguido). Espectroscopia Raman de 12,

(11} & {11) Rotovibracional de HCI (gas)

4) Espectroscopia vibracional de moléculas poliatdmicas

Conceitos: teoria de grupo, modos normais de vibracdo; frequéncias caracteristicas; modos de combinacdo e
‘overtones’. Atividades no Raman e IR.

Relacdo de experimentos: (i) espectro vibracional do CO2 e determinacdo de modos normais a partir de primeiros
principios e por teoria de grupo; (i) espectro vibracional da dgua: sdlido, liquido e gas; (iii) espectro vibracional:
moléculas poliatémicas e teoria de grupo; Observagio: varios experimentos [ coleta de dados podem ser
realizados em um Gnico dia.

5) Espectroscopia eletrdnica

Conceitos: atomo de hidrogénio; moléculas diatdmicas e poliatdmicas; regras de selegdo; estrutura vibronica;
emissdo; teoria do orbital molecular; teoria do campo ligante; teoria de grupo; curvas de energia potencial
anarmonicas nos estados fundamental e excitado

Relacdo de experimentos de espectroscopia eletrdnica: (i) moléculas diatdmicas: iodo como modelo para
absorgdo e fluorescéncia; (ii) moléculas poliatdmicas: teoria de grupo e TOM; (iii) moléculas poliatdmicas: teoria
de grupo, teoria do campo ligante; (iv) sdlido, liquido e gas.

Observacdo: varios experimentos / coleta de dados podem ser realizados em um udnico dia.
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