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Planejamento da disciplina

Objetivos gerais

O objetivo desta disciplina é apresentar ao aluno os conceitos fundamentais das principais teorias e
técnicas envolvidas em espectroscopia.

Objetivos especificos

Os objetivos especificos desta disciplina sdo apresentar ao aluno os fundamentos e teorias que embasam
as principais técnicas espectroscépicas disponiveis, e mostrar principios basicos de instrumentacdo em
espectroscopia moderna.

Ementa

Mecéanica-quantica e espectroscopia; Interagdo da radiagdo eletromagnética com a matéria; Equacgdo de
Schrédinger dependente do tempo; Coeficientes de Einstein; Aproximacdao de Born-Oppenheimer;
Absorcdo e emissdo de radiagdo; Intensidades de linhas espectrais; Instrumentacdo basica em
espectroscopia; Espectroscopia rotacional; Espectroscopia vibracional; Espectroscopia Raman; Regras de
selecdo em espectroscopia; Espectroscopia eletronica; Excitacdo eletronica e progressdo vibracional;
Principio de Franck-Condon; Relaxacdo eletronica: fluorescéncia e fosforescéncia; LASER; Principios
basicos das Espectroscopias: RMN, EPR. Fundamentos basicos e aplicagdes de radiacdo sincrotron.

Conteldo programatico

Aula Conteldo Estratégias didaticas Avaliacdo

T1 Introdugdo e tdépicos do curso. | Aula expositiva Conteudo avaliado na prova 1
Radiagdo eletromagnética e
propriedades.

T2 Histérico da Espectroscopia. | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
Principios de Mecéanica | participagdo dos alunos
Quantica (revisdo).

T3 Teoria da interacdo da | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
radiagio com a matéria. | participacdo dos alunos
Teoria de perturbacao
dependente do tempo.

Coeficientes de Einstein
absorcdo/emissao.

T4 Espectroscopia de Absorgdo. | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
Lei de Beer-Lambert. | participagdo dos alunos
Fluorescéncia e fosforescéncia.
Largura de linhas de

transicbes e fatores de
alargamento.

T5 Fundamentos de | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
espectroscopia molecular. | participacao dos alunos
Graus de liberdade.
Movimentos translacional,
rotacional e vibracional.
Aproximacao de Born-

Oppenheimer. Curvas de
energia potencial.

T6 Rotacao molecular e | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
classificacao de rotores. | participacdo dos alunos
Espectro do rotor ndo-rigido.
Regras de selecdo para
espectro rotacional e rotacdo-
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vibragao. Efeito de
substituicdo isotdpica. Efeito
Stark no espectro rotacional.
Modos normais de vibragao.
Tratamento das vibragdes -
Oscilador harmonico.

T7

Espectro vibracional. Regra de
selecao vibracional. Espectro
vibracional. TransigOes
vibracional-rotacional.

Aula expositiva
participagao dos alunos

com

T8

Fundamentos da
espectroscopia Raman.
Espalhamento de radiacao.
Comparagao entre processos
de espalhamento elastico e
inelastico. Espectro Raman e
regras de selecdo.

Aula expositiva
participacdao dos alunos

com

T9

Fundamentos de
espectroscopia eletrbénica I: -
Atomos. Solucdes da equacdo
de Schrodinger. Momentos
angulares. Simbolo do termo.
Espectro atomico. Regras de
selecdo transicdoes atdmicas.

Aula expositiva
participagao dos alunos

com

T10

Fundamentos de
espectroscopia eletronica II: -
Moléculas. Diatémicas.
Tratamento mecanico quantico
da Teoria da ligacao de
valencia e da Teoria dos
orbitais moleculares .

Espectros eletronicos. Regras
de selegdo (atomos e
moléculas). Principio de
Franck-Condon. Estrutura
vibracional e progressdes no
espectro eletrdnico.

Aula expositiva
participacao dos alunos

com

T11

Classificacao dos termos
eletronicos de  moléculas.
Simetria e grupos de ponto
moleculares.
Processos de
eletronica, relaxagao,
ionizagao, dissociagdo em
moléculas. Espectroscopias de
fotoelétrons, Espectrometria
de massas. Fontes de radiagao
(UV,R-X), LASER, radiagao
sincrotron.

excitacao

Aula expositiva
participagao dos alunos

com

T12

Caracterizagdo de particulas-
Bosons e férmions.
Espectroscopia de ressonancia
de spin. Interagao entre spin e
um campo magnético

Aula expositiva
participacao dos alunos

com

Conteldo avaliado na prova 1

Conteldo avaliado na prova 1

Conteldo avaliado na prova 1

Conteldo avaliado na prova 2

Conteldo avaliado na prova 2

Conteldo avaliado na prova 2
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aplicado.

T13

Ressonancia
nuclear (RMN).

magnética

Aula expositiva
participacao dos alunos

com

Conteldo avaliado na prova 2

T14

Ressonéancia Paramagnética de
elétrons (EPR).

Aula expositiva
participagao dos alunos

com

Conteldo avaliado na prova 2

T15

Espectroscopia Mossbauer

Aula expositiva com

participacao dos alunos

Conteldo avaliado na prova 2

P1

Apresentacdao das praticas e
das regras do laboratério

Aula pratica de laboratério e
discussao. Discussao dos
experimentos com os alunos

P2

PRATICA 1: Determinacdo de
parametros espectroscopicos
de uma amostra de I,

Aula pratica de laboratério e
discussao. Discussao dos
experimentos com os alunos

P3

PRATICA 2: Determinacdo de
parametros espectroscépicos
de uma amostra de corante.

Aula pratica de laboratoério e
discussao. Discussao  dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.

P4

PRATICA 3: Determinacdo de
rendimento quantico de
emissao

Aula pratica de laboratério e
discussao. Discussao dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.

P5

PRATICA 4: Determinacdo de
polaridade de sitio de
solubilizacao

Aula pratica de laboratoério e
discussao. Discussao  dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.

P6

PRATICA 5: Efeito do
ambiente quimico sobre o
espectro de absorcao e
fluorescéncia de uma amostra
de corante catibnico

Aula pratica de laboratério e
discussao. Discussao dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.

P7

Analise
Acido

PRATICA 6:
Espectroscopica  do
Maléico e Fumarico

Aula pratica de laboratoério e
discussao. Discussao dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.

P8

PRATICA 7: Analise
Espectroscopica do
Cloroféormio e Tetracloreto de
Carbono

Aula pratica de laboratério e
discussao. Discussao  dos
experimentos com os alunos

Entrega de relatorio.
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P9 PRATICA 8: Andlise | Aula pratica de laboratorio e | Entrega de relatorio.
Vibracional dos Compostos | discussdo.  Discussdao  dos
Acido Maléico e Fumarico: | XPerimentos com os alunos
Uma abordagem de Teoria de
Grupos e Simetria

P10 PRATICA 9: Andlise | Aula pratica de laboratério e | Entrega de relatorio.
Vibracional dos Compostos | discussdo.  Discussdao  dos
Cloroférmio e Tetracloreto de | €xPerimentos com os alunos

Carbono

Descricdo dos instrumentos e critérios de avaliacdao qualitativa

Nesta disciplina a avaliacdo do rendimento do aluno sera realizada em fungdo do seu aproveitamento em

provas tedricas, praticas, entre outros, conforme definido pelo docente. A modalidade e pesos de cada
avaliacdo serdo determinados pelo docente, levando em consideracdo as particularidades dos conteldos
trabalhados.
Os conceitos a serem atribuidos aos estudantes ndo deverdo estar rigidamente relacionados a qualquer
nota numeérica de provas, trabalhos ou exercicios. Os resultados também considerardo a capacidade do
aluno de utilizar os conceitos e material das disciplinas, criatividade, originalidade, clareza de apresentacao
e participacdo em sala de aula e laboratdrios. O aluno sera informado sobre as normas e critérios de
avaliacdo que serdo considerados ao se iniciar a disciplina.

Referéncias bibliograficas basicas

1. ATKINS, Peter. Fisico-quimica. 9 ed., Rio de Janeiro, LTC, 2012. vol. 1 e 2.

2. HOLLAS, J.M. Modern Spectroscopy. 4a ed. New Jersey: Wiley Inc, 2004.

3. D.L. PAVIA, G.M. LAMPMAN, G.S. KRIZ, Introducdo a Espectroscopia, tradugao 5th Edition .
(versdo em Inglés também disponivel).

D.W. Ball , Fisico-quimica, Vols. 1e 2.

LEE J. D., Quimica Inorganica Nao Tao Concisa. Sao Paulo: Edgard Blucher. 1999

HARRIS, D.C.; BERTOLUCCI, M.D. Symmetry and spectroscopy: an introduction to vibrational and

electronic spectroscopy. New York: Dover Publications, 1989.
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Referéncias bibliograficas complementares
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MCQUARRIE, D.A; SIMON, 1.D. Physical chemistry: a molecular approach. Sausalito, EUA:
University Science Books 1997. 1360 p.

BANWELL, C. N. Fundamentals of molecular spectroscopy. 1a ed. McGraw-Hill, 1966.
ALBRIGHT, T. A. Orbital Interactions in Chemistry. 2a ed. Wiley-Interscience. 2002.
CARTER, R.L. Molecular symmetry and group theory. New York: J. Wiley, 1998.

I.N. Levine, Quantum chemistry. 6% edition.
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