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Planejamento da disciplina

Objetivos gerais

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

Objetivos especificos

Os objetivos especificos desta disciplina sdo apresentar ao aluno os fundamentos mecanico quanticos e
teorias que embasam as principais técnicas espectroscdépicas modernas, mostrar principios bdasicos de
instrumentacao em espectroscopia moderna, e aplicagoes.

Ementa

Radiacdo eletromagnética e sua interagdo com a matéria; Fontes de LASER e radiagdo sincrotron.
Equacdo de Schrodinger dependente do tempo; Coeficientes de Einstein; Absorgdo e emissao de radiagao;
fluorescéncia e fosforescéncia; Intensidades de linhas espectrais; Instrumentacdo basica em
espectroscopia;

Espectroscopia rotacional; Espectroscopia vibracional; Espectroscopia Raman; Espectroscopia eletrénica
(atomos e moléculas); Aproximacdo de Born-Oppenheimer; Principio de Franck-Condon; Regras de selecdo
em espectroscopia; Principios basicos de Espectrometria de Massas e Espectroscopia RMN.

Conteldo programatico

Aula Conteldo Estratégias didaticas Avaliagdo

T1 Tépicos do curso. Introducao a | Aula expositiva Conteudo avaliado na prova 1
Espectroscopia.

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

T3 Radiacdo eletromagnética e | Aula expositiva com | Conteudo avaliado na prova 1
propriedades: Principais fontes | participacdao dos alunos
de radiagdo usadas em
espectroscopia, LASER,
radiagdo sincrotron.

T4 Teorias da interagdo da | Aula expositiva com | Conteudo avaliado na prova 1
radiagido com a matéria, e | participacdo dos alunos
perturbacdo dependente do
tempo. Coeficientes de
Einstein absorcdo/emissao.

T5 Espectroscopia de Absorcdo | Aula expositiva com | Conteudo avaliado na prova 1
emissdo. Lei de Beer-Lambert. | participacdao dos alunos
Fluorescéncia e fosforescéncia
(fundamentos).

T6 Larguras de linhas de | Aula expositiva com | Contelido avaliado na prova 1
transicoes e fatores de | participagdao dos alunos
alargamento.

Graus de liberdade em
moléculas e particdo de
energia (translacional ,
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rotacional, vibracional,
eletronico).
T7 Rotacao molecular e | Aula expositiva com | Contelido avaliado na prova 1
classificagao de rotores. | participacdo dos alunos
Espectro do rotor ndo-rigido.
Regras de selegao para
espectro rotacional e rotagao-
vibracdo.
T8 Efeito de substituicao | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
isotdpica. Efeito Stark no | participacdo dos alunos
espectro rotacional.
T9 Fundamentos da | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 1
espectroscopia Raman. | participagao dos alunos
Espectro Raman e regras de
selecao
T10 Modos normais de vibracdo. | Aula expositiva com | Conteudo avaliado na prova 2
Tratamento das vibragbes - | participacdao dos alunos
Oscilador harménico e
anarmonicidade.
Espectro vibracional. Regra de
selecdo vibracional. Espectro
vibracional.
T11 TransicOes vibracional- | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 2
rotacional. Regras de selegao | participagdao dos alunos
espectro vibracional.
T12 Fundamentos de | Aula expositiva com | Conteudo avaliado na prova 2
espectroscopia eletronica I: - | participacdo dos alunos
Atomos.
Solugdes da equacao de
Schrédinger. Momentos
angulares. Simbolos do termo.
Espectro atomico. Regras de
selecao em transicoes
atomicas.
T13 Fundamentos de | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 2
espectroscopia eletronica II: - | participacao dos alunos
Moléculas.
Diatémicas. Tratamento
mecanico quantico da Teoria
da ligacdo de valencia e da
Teoria dos orbitais
moleculares. Aproximacdo de
Born-Oppenheimer. Curvas de
energia potencial.Principio de
Franck-Condon.
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T14 Espectros eletronicos em | Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 2
moléculas. Regras de selecao | participacdo dos alunos
(moléculas). Classificagdo dos
termos eletrénicos de
moléculas (e uso de simetria).
Processos de excitacao
eletronica, relaxacao,
ionizacao, dissociacdo em
moléculas. Espectroscopia de
fotoelétrons (UPS e XPS).
T15 Espectrometria de massas. Aula expositiva com | Conteldo avaliado na prova 2
Ressonancia Magnética | participacao dos alunos
Nuclear (RMN) .
P1 Aula pratica de laboratério e
Apresentacdo das praticas e | discussio. Discussdao  dos
das regras do laboratorio experimentos com os alunos
P2 | PRATICA 1: Espectroscopia de | Aul2 pratica de laboratorio e
~ discussao. Discussao dos
absorcao Uv-VIS em !
, experimentos com os alunos
moléculas (parte 1)
P3 PRATICA 2: Espectroscopia de | Aula pratica de laboratorio e
~ discussao. Discussao dos
absorgao uUVv-VIS em !
i experimentos com os alunos
moléculas (parte 2)
P4 PRATICA 3: Determinacio de A_uIa prNa'tica dt_a IaboNratério e | Entrega de relatorio.
A L. discussao. Discussao dos
parametros espectroscopicos .
experimentos com os alunos
de corantes (parte 1)
P> | PRATICA 4: Determinagio de |Auld pratica de laboratorio e
A L. discussao. Discussao dos
parametros espectroscopicos .
experimentos com os alunos
de corantes (parte 2)
P6 PRATICA 5: Anlise vibracional A}.lla prNa'tica dt_a Iabo~ratério e | Entrega de relatorio.
do Cloroférmio e Tetracloreto dlscus_sao. Discussao dos
experimentos com os alunos
de Carbono (parte 1)
P7 | PRATICA 6: Anélise vibracional | Aula pratica de laboratério e
do Cloroférmio e Tetracloreto dlscus_sao. Discussao dos
experimentos com os alunos
de Carbono (parte 2)
P8 PRATICA 8: Anélise A_uIa prNética d(_a IaboNratério e | Entrega de relatorio.
. . discussao. Discussao dos
Vibracional dos Compostos !
o o o experimentos com os alunos
Acido Maléico e Fumarico
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PO

Avaliacoes

P10

Resultados

Descricdo dos instrumentos e critérios de avaliacdo qualitativa

Nesta disciplina a avaliacdo do rendimento do aluno sera realizada em funcdo do seu aproveitamento em
provas tedricas, praticas, relatérios, listas de exercicios, entre outros, conforme definido pelo docente. A
modalidade e pesos de cada avaliacdo serdo determinados pelo docente, levando em consideragdo as
particularidades dos conteldos trabalhados.

Os conceitos a serem atribuidos aos estudantes poderdao ndo estar rigidamente relacionados a qualquer
nota numérica de provas, trabalhos ou exercicios, ficando a critério do docente.

Os resultados também considerardo a capacidade do aluno de utilizar os conceitos e material das
disciplinas, criatividade, originalidade, clareza de apresentacdo e participacdo em sala de aula e
laboratodrios. O aluno sera informado sobre as normas e critérios de avaliagdo que serdo considerados ao
se iniciar a disciplina.

Referéncias bibliograficas basicas

1. J. M. Hollas, Modern Spectroscopy, 4th Edition, Wiley, 2004.

2. D. L. Pavia, G.M. Lampman, G.S. Kriz, Introducdo a Espectroscopia, traducdo da 5th Edition ,
Cengage Learning, 2016. (versdo em Inglés também disponivel).

3. D. C. Harris, M. D. Bertolucci , Symmetry and Spectroscopy: An Introduction to Vibrational and
Electronic Spectroscopy, Dover , 1989.

4. D. A. McQuarrie.; 1J.D. Simon, Physical chemistry: a molecular approach, University Science Books,
1997.

5. P. Atkins, Fisico-quimica., Vols. 1 e 2, 92 edicdo, LTC, 2012.

6. A. M. Ellis, et al., Electronic and photoelectron spectroscopy : fundamentals and case studies,
Cambridge, 2005.

Referéncias bibliograficas complementares

1. I. N. Levine, Quantum chemistry. 6" edition, Pearson, 2009.
2. C. N. Banwel, E.M. MacCash, Fundamentals of molecular Spectroscopy, 4™ Edition.
3. - G. Margaritondo, Elements of Synchrotron Light: For Biology, Chemistry, and Medical Research.

4. 1.1. Steifeld, Molecules and Radiation, an introduction to modern molecular spectroscopy, 2"
Edition, Dover, 2005.




