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Forma de Condugdo/Organizag¢io da Disciplina e das Avalia¢des

As aulas tedricas e discussdo de experimentos serdo realizadas presencialmente em sala de
aula. As aulas experimentais serdo realizadas nos laboratérios de ensino (LQ-08) ou nos
laboratorios de pesquisa multiusuarios do IQ-UNICAMP, conforme a necessidade de
equipamentos especificos

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

A disciplina contard com duas provas, P1 e P2, e trabalhos associados aos experimentos (T)
a serem realizados. As provas serdo realizadas em sala de aula com duragao de 2h e, os
relatérios dos trabalhos experimentais deverdo ser entregues impreterivelmente no inicio
da aula seguinte.

Critérios de Avalia¢ao e Aprovacao

O aproveitamento dos alunos serda computado em termos das médias aritméticas
das provas (Mp) e dos trabalhos (Mr). A média final (M) sera calculada através de:
M=0,7Mp+0,3M7t

Havera aprovacao se M for maior ou igual a 5, com as seguintes condicdes:

Caso M<5 ou Mp<3 ou Mr<5, serd necessdria a realizacdo de exame.

Neste caso a nova média final (Mg) serd calculada considerando a nota de exame
(Ne):

Me=(M+Ng)/2Com a realizacdo de exame, a aprovacao na disciplina esta
condicionada a média final Mf maior ou igual a 5.
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Forma de Atendimento Extra-Classe

Os alunos serdo atendidos pelos docentes em horario e dia agendados no primeiro dia de
aula.

Calendario
Data Atividade

07/08 Apresentacao da disciplina

Revisdo de Alguns Conceitos Fundamentais em Espectroscopia

24/08 Experimento 1: Espectroscopia Rotacional —
Local: D-129

21/08 SEMANA DA QUIMICA

28/08 Experimento 2: Espectroscopia Rotovibracional —
Local: Ensino LQ 08 ou Cary 660

04/09 Experimento 3: Espectroscopia Raman — Local: T64000 ou Xplora

11/09 Experimento 4: Efeito da Temperatura — Stokes e anti-Stokes
simultaneo Local: T64000 ou Xplora

18/09 Experimento 5: Espectroscopia eletrénica de absorgao —
Local Ensino LQ 08

25/09 Aula Tedrica e Discussdo dos Experimentosdela5

02/10 Avaliacdo # 1

09/10 Experimento 6: Raman e FTIR de NaSO,, NaNOs, NaNO;,

Atribuicdo com a Tabela de Caracteres -
Local: Cary 660

16/10 Experimento 7: Abaixamento de Simetria — FTIR e/ou Raman
Na,COs e [Y(CO.)(OH)] ou CaCOs
Local: Cary 660

23/10 Experimento 8: SERS e Raman Ressonante
Local: T64000 e/ou Xplora
30/10 Experimento 9: Espectros de Absorcao e de Emissao de

compostos com ions nf e nd
Local: Espectrofluorimetro Horiba e UV-Vis - DRS

06/11 Experimento 10: Espectroscopia Upconversion

Local: Espectrofluorimetro Horiba e UV-Vis - DRS
13/11 Aula Tedrica e Discussdo dos Experimentos de 6 a 10
20/11 Avaliagdo # 2
11/12 Exame

19 a 23/08 - Semana da Quimica - ndo havera aula para as disciplinas dos cursos 05/50.
07/09 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

12/10 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haver3d atividades

15/10 - Avaliacdo e discussdo de cursos - Ndo havera aula

28/10 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

02/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

15 e 16/11 - Feriado/Expediente Suspenso - N3o havera atividades

20/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

02 a07/12 - Semana de Estudos

09 a 14/12 - Semana de Exames




SEGUEM A EMENTA, O PROGRAMA E A BIBLIOGRAFIA

Cadigo: QG664

Nome: Espectroscopia Molecular

Nome em Inglés: Molecular Spectrocospy

Nome em Espanhol: Espectroscopia Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacao: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Freguéncia: 75%

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

Exige Exame: Sim

Vetores

T L P o PE OE SL SEMANAS CREDITO

2 2 - 0 - - 4 15 4

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 radiacdo com a matéria: “atomao” classico, radiacdo cldssica

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

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

2) Interacdo da radiacdo com a matéria: “atomo” quantico, radiacdo classica

Conceitos: Coeficientes de Einstein (sistemas de dois niveis); relacdo entre os coeficientes de Einstein,
probabilidade de transicdo, intensidade de transicdo e absortividade molar; Hamiltoniano da interacdo
matéria/radiagdo; teoria de perturbagdo dependente do tempo; momento de dipolo de transicdo; regra de ouro
de Fermi;

Relagdo de experimentos: (i) espectrometria de absorgdo/emissdo atdmica e comparagdo com modelo do atomo
de hidrogénio; Observacio: 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: oscilador harmdnico, curva de energia potencial, simetria de fungdes de onda; regras de selegdo;
‘overtones’; Atividade no IR e no Raman.

(1) 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 HC (liquido). Espectroscopia Raman de 12.

(11) e (11} Rotovibracional de HCI (gés)

4) Espectroscopia vibracional de moléculas poliatémicas

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

Relacdo de experimentos: (i) espectro vibracional do CO2 e determinagdo de modos normais a partir de primeiros
principios e por teoria de grupo; (i) espectro vibracional da dgua: sdlido, liguido e gas; (iii) espectro vibracional:
moléculas poliatdmicas e teoria de grupo; Observagdo: vdrios experimentos / coleta de dados podem ser
realizados em um Unico dia.

5) Espectroscopia eletrdnica

Conceitos: dtomo de hidrogénio; moléculas diatdmicas e poliatdmicas; regras de sele¢do; 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; (i) 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 dnico dia.

Bibliografia Basica
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Bibliografia Complementar

1) MIESSLER, G. L., TARR, D. A. Inorganic Chemistry. 4th ed., Harlow: Pearson, 2011. 1213 p.
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