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EMENTA:

TEORIA DE GRUPO E SIMETRIA MOLECULAR APLICADA AO ESTUDO DE ESPECTROSCOPIA.

ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL NA REGIAO DO INFRAVERMELHO E RAMAN: Espectros vibracionais no IV e Raman:
origem molecular dos fenbmenos de absorcdo e espalhamento de luz, formato dos espectros, instrumentacdo. Moléculas
diatdmicas, poliatbmicas. Andlise de modos vibracionais e aplicagbes em compostos inorganicos. ESPECTROSCOPIA
ELETRONICA: Estrutura Eletronica: atomos polieletrdnicos. Teoria do Campo Cristalino/Ligante. Teoria dos Orbitais Moleculares
aplicada a interpretacéo de espectros eletronicos de compostos de coordenacdo. Diagrama de niveis de energia. Aplicagdes.

OBJETIVOS: Discutir os fundamentos tedricos e fornecer subsidios para a compreenséao dos fendmenos de absorgéo e
espalhamento de radiacao eletromagnética. Interpretacdo de espectros eletrdnicos e vibracionais baseado em conceitos e
principios da mecanica quantica, teoria de grupo e simetria molecular. Aplicagdo para compostos inorganicos.

CONTEUDOS PROGRAMATICOS (Parte de Teoria de Grupos e Espectroscopia Vibracional):
1. Teoria de Grupos:
Grupos: Propriedades, Subgrupo, Transformagées de similaridade, classe
Operagdes e elementos de simetria em moléculas: Grupos pontuais e projegéo estereografica, classificacdo das moléculas em
grupos pontuais de simetria
Representagcdo matricial das operagdes de simetria: representagdes reduziveis e irreduziveis, caracteres e tabelas de
caracteres, decomposic¢ao de representagdes reduziveis e produto direto
2. Espectroscopia Vibracional:
Espectros vibracionais no IV e Raman: origem molecular do fenémeno, formato dos espectros, instrumentacao.
Moléculas diatdmicas:
Oscilador harménico: Fungdes de onda e niveis de energia vibracionais, populagdo dos niveis de energia, regra de selegao
e intensidade de bandas vibracionais.
Oscilador anarmdnico: Potencial de Morse, constante de anarmonicidade, transigées fundamental e sobretons.
Espectros roto-vibracionais: Ramos Q, P e R, O e S. Analise do espectro do monéxido de carbono
Moléculas poliatdmicas:
Modos normais de vibragdo e Procedimento sistematico para a determinagdo das simetrias dos modos normais de
vibragdo de uma molécula. Exemplos.
Regras de selecao e polarizagdo no IV e Raman: relagéo entre a integral do momento de transi¢édo e a simetria dos modos
normais de vibragao
Coordenadas de simetria: Procedimento sistematico para a construgdo de coordenadas de simetria de vibragbes de
estiramento e deformagao. Exemplos.
Aplicacdo: analise de modos de estiramento de alguns compostos: determinagdo do numero de bandas e distingdo entre
isbmeros por espectroscopia vibracional
Demonstracdo e estudo de modos vibracionais de diversas moléculas (visualizagdo de animagbes de modos vibracionais
por meio de mecanica-quantica, encontradas em diversos sitios da Internet).
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CQU7008 - Espectroscopia Vibracional e Eletronica

CRONONOGRAMA DA 12 PARTE: Teoria de Grupos e Espectroscopia Vibracional- 1° Semestre de 2017

Semana CONTEUDO
1 Apresentacao do curso e critérios de avaliagao
Grupos: Propriedades, subgrupo, transformacgdes de similaridade, classe;
Grupos de simetria: Operacdes e elementos de simetria em moléculas; Grupos de simetria pontuais e
projecao estereografica;
1 Grupos de simetria:
Classificagdo das moléculas em grupos de simetria pontuais;
Representacdes matriciais das operagbes de simetria;
Representacdes matriciais das operagdes de simetria reduziveis e irreduziveis; (introducéo)
2 Grupos de simetria:
Representacdes matriciais das operagdes de simetria reduziveis e irreduziveis; (continuagao)
Caracteres e tabelas de caracteres; (introdugéo)
2 Grupos de simetria:
Caracteres e tabelas de caracteres; (continuagéo)
Decomposigao de representacgdes reduziveis e produto direto.
3 Espectro eletromagnético: Caracteristicas.
Espectroscopia Vibracional na regiao do Infravermelho (IV) e Raman
Introdugdo: Fendmenos de absorg¢ado e espalhamento, origem molecular desses fendémenos, formato
dos espectros vibracionais (IV e Raman) e instrumentacao
Moléculas diatomicas:
Oscilador harmonico: fungdes de onda, niveis de energia vibracionais e relagdo com a constante de
forca das ligagbes e momento de dipolo molecular, regras de selegéo e intensidades de bandas nos
espectros vibracionais
3 Moléculas diatémicas: (continuacgao)
Oscilador anarmdnico: Potencial de Morse, constante de anarmonicidade, transigées fundamental e
sobretons
Espectros roto-vibracionais: Ramos Q, P e R, O e S. Analise do espectro roto-vibracional do CO
4 Modos Normais de Vibragao de Moléculas Poliatémicas:
Modos normais de vibragao, procedimento para se determinar a simetria dos modos normais.
Exemplos: H,O, XeF,, BCl;, CO,
4 Regras de Selecgao (Atividade dos Modos Normais de Vibragado no IV e Raman):
Regras de selecéo e polarizagdo no IV e Raman: Relagdo entre a integral do momento de transicdo e
a simetria dos modos normais de vibragao. Distingdo entre numero de modos normais de vibragao e
numero de bandas no espectro. Exemplos: N;, CO, XeF,, H,O
5 Coordenadas de Simetria de Modos Vibracionais:
Coordenadas de simetria e modos normais: procedimento para constru¢do de coordenadas de
simetria para modos vibracionais de estiramento e deformagédo. Exemplos: XeF. e BCls
5 Coordenadas de Simetria de Modos Vibracionais: (continuagéo)
Coordenadas de simetria e modos normais (continuagao)
6 Aplicagao: Analise de Modos de Estiramento:
Andlise de modos de estiramento em diferentes compostos para determinagdo de nimero de bandas
espectrais e distingdo entre isdbmeros por meio de espectroscopia vibracional
6 Aplicagao: Analise de Modos de Estiramento: (continuacéo)
Aplicagao: (continuagéo da aula anterior)
Demonstracao e estudo de modos vibracionais de diversas moléculas (visualizagado de animagdes de
modos vibracionais por meio de mecanica-quantica, encontradas em diversos sitios da Internet).
7 Prova teérica

Obs: Cada semana tem 04 horas de aula teodrica.
Horario para atendimento aos alunos: (gabinete ao lado da sala PQ17)
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