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Espectro Eletromagnético
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Historia da Espectroscopia

Decomposição da Luz



1665-1666      Isaac Newton (Físico Inglês)





1814  Joseph von Fraunhofer repetiu a experiência de Newtonp p p

Fraunhofer Identificou mais de 600 linhas Inclusive as linhas D do Sódio



Por volta de 1857 o químico alemão 
R b t Wilh B i t i d áRobert Wilhem Bunsen inventou um queimador a gás,
conhecido como “bico de Bunsen’

Em 1859 Bunsen e Gustav Kirchhoff construíram oEm 1859 Bunsen e Gustav Kirchhoff construíram o
primeiro espectroscópio com a finalidade de entenderem
as observações de Fraunhofer

Cada elemento químico mostra um espectro com um arranjo único de linhas brilhantes





E 1860 B Ki hh ff id tifi li h lEm 1860 Bunsen e Kirchhoff identificaram uma nova linha no azul em
amostra de água mineral, assim descobriram o Césio. Que do latim 

“caesium” , que significa azul-acinzentado.

No ano seguinte descobriram um conjunto de linhas na região do 
vermelho,assim esta descoberto o Rubídio. Que do latim “rubidium”, , Q ,

significa vermelho.

Durante a eclipse solar de 1868 alguns astrônomos decidiram fazer uma
analise espctral da luz proveniente da parte mais externa do sol, assim 
descobriram o Helio palavra derivada do grego “helios” que significa soldescobriram o Helio, palavra derivada do grego helios  que significa sol

Somente em 1895 o Hélio foi observado na Terra pelo escocês William Ramsay.



Em 1913 o físico dinamarquês Niels Bohr propôs um modelo para o átomo 
de hidrogênio que combinava os trabalhos de Max Planck, Albert Einstein, 
e Ernst Rutherford.
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Apesar das emissões discretas serem utilizadas na caracterização 
qualitativa e quantitativa de elementos e substancias a origem físicaqualitativa e quantitativa de elementos e substancias, a origem física 

dessas emissões não eram entendidas.

Modelo de Bohr
Átomo de Hidrogênio

Formulado sobre Postulados Específicos

1925-1926    Werner Karl Heisenberg
Erwin Ruldolf Josef Alexander Schrodinger

MECÂNICA QUÂNTICA



Sistemas AtômicosSistemas AtômicosSistemas AtômicosSistemas Atômicos

Exemplos de Espectros Atômicos:

Hidrogênio

Nitrogênio

Oxigênio

Argônio

Carbono

Ferro



Espectro Solar 
Observado com um Espectrômetro de Alta ResoluçãoObservado com um Espectrômetro de Alta Resolução



Como Fazer Espectroscopia  
Analisar a Composição da Radiação

Domínio da Freqüência Domínio do TempoDomínio da Freqüência Domínio do Tempo

Refração
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Como Fazer Espectroscopia  
Analisar a Composição da Radiação

Domínio da Freqüência Domínio do TempoDomínio da Freqüência Domínio do Tempo

DifraçãoRefração
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Difração
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Fatores que influenciam na resolução de um monocromador
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Espectrofotômetro DispersivoEspectrofotômetro Dispersivo
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Cor 
b d

Y (cm) medido(nm) esperado(nm) 
13

Erro  
(%)observada 13 (%)

amarelo 111,5 581 578,02 0,4

verde 105,0 551 546,07 0,8

azul 82,0 439 435,84 0,8

Cor observada Y (cm) medido(nm)

Início do azul Yazul = 80 409

Final do Vermelho Yvermelho = 130 680





Como Fazer Espectroscopia  
Analisar a Composição da Radiação

Domínio da Freqüência Domínio do TempoDomínio da Freqüência Domínio do Tempo

DifraçãoRefração
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Espectroscopia no Espaço do Tempo

InterferênciaInterferência
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•Algoritmo para o cálculo dos coeficientes ak,bk
•Apenas Soma e Multiplicação
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•Apenas Soma e Multiplicação
•Critérios de Apodização



Por que transformada de Fourier é Por que transformada de Fourier é 
tã i t t ?tã i t t ?

O i l d t t d t i d RMN tá d í i d

tão importante?tão importante?

• O sinal detectado em  espectroscopia de RMN está no domínio do 
tempo. Esta é uma diferença importante em relação a outros tipos de 
espectroscopias e é talvez umas das razões principais do poder da 
RMN.   

É ti t i í l f di i i ã d “ t ”• É praticamente impossível fazer a discriminação de “quantas” 
frequências estão em um sinal no domínio do tempo se mais de três 
frequências estão presentes .   

Em outras palavras.  Sem a transformada de Fourier não 
existiria espectroscopia de RMN.



Sobre um significado  transformada Sobre um significado  transformada 
d F id F i

S(t)

de Fourierde Fourier
( )

cos(2t)
 = 15 Hz  = 17 Hz  = 30 Hzt

S(t)cos(2t)

Área sob a 
função 
produto

(Hz)
Máxima área quando as frequências de S(t) e cos(2t) coincidem



Sobre um significado  transformada Sobre um significado  transformada 
d F id F ide Fourierde Fourier

S(t)
decaimento mais lento

( )

cos(2t)
 = 15 Hz  = 17 Hz  = 30 Hzt

S(t)cos(2t)

Área sob a 
função 
produto

(Hz)



Sobre um significado  transformada de FourierSobre um significado  transformada de Fourier

S(t)
Duas frequências presentes

( )

cos(2t)
 = 15 Hz  = 17 Hz  = 30 Hzt

S(t)cos(2t)

Área sob a 
função 
produto

(Hz)
Pergunta : Faria diferença se ao invés da função cosseno 
fizéssemos a análise com uma função seno?



Definição da transformada de FourierDefinição da transformada de Fourier

Como  eit = cos(t) + i sin(t), podemos então generalizar o 
procedimento para o plano complexo fazendo: p p p p

produtoÁrea pÁrea

Transformada de Fourier: 
Permite discriminar quais as q
compoentes de frequencia de 
S(t).





Vantagem de Jaquinot – não há fendas g q
Vantagem de Fellgett  - varredura única



Ni l t FT IRNicolet FT-IR





Fluorescência

SódiSódio

Cobre

Estrôncio



Luminescência Luminescência de  GaLaS:Ndde  GaLaS:Nd3+3+

T = 300K
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Programa para controle do CCD Sony ILX 554
Imagens : Lucas capturando um espectro com uso da fibra

CCD Sony ILX 554
g Lucas, capturando um espectro com uso da fibra



Programa para controle do CCD Sony ILX 554
Imagens : Captura de alguns espectros utilizando fibrag p g p



Programa para controle do CCD Sony ILX 554
Imagens : Captura de alguns espectros utilizando fibrag p g p



Programa para controle do CCD Sony ILX 554
Imagens : Captura de alguns espectros utilizando fibrag p g p



Aplicaçõesp ç



D t ã d P l t At fDetecção de Poluentes na Atmosfera

Absorção Óptica DiferencialAbsorção Óptica Diferencial

DOAS

Parte por Bilhão
Parte por Trilhão

xeII  0



Vantagens da TécnicaVantagens da Técnica

• Sensibilidade (ppt) e Precisão (1-10 %).
• Boa Especificidade.
• Monitoramento Remoto  + Tempo Realp
• Portátil
• Fácil Construção• Fácil Construção



Absorção Ótica Diferencial (DOAS)

LeII  0







Princípio da Técnica DOAS







SubstânciasSubstâncias 
Detectadas 



Espectroscopia de Absorção Atômica



Alan Walsh 1950-1960





Análise de GasesAnálise de GasesAnálise de Gases
Exaustão Automotiva

Análise de Gases
Exaustão AutomotivaExaustão Automotiva Exaustão Automotiva 

NOxCO HC CO2 O2NOxCO HC CO2 O2 



CO (%vol)

•Monóxido de Carbono

•Resulta de uma combustão incompletaResulta de uma combustão incompleta 

•Instável e muito tóxico

•O CO deveria ser um CO2, porém, na falta de O2 
(mistura rica) o Carbono(C) combina-se na queima 
apenas com um oxigénio (O), quando o ideal seria 
combinar-se com dois

•Menor percentagem de CO => melhor  Combustão



HC (ppm)HC (ppm)

•Hidrocarbonetos (resíduos do combustível)

•Resíduos carbonosos derivados da não 
combustão ou queima incompleta do combustível.

É•É um gás muito tóxico.

•É resultante das partes fraccionadas das cadeias 
longas do combustível que não se oxidaramlongas do combustível que não se oxidaram. 

•Menor concentração de HC => melhor combustão



NOx (%vol)NOx (%vol)

•Óxido de nitrogênio 

•Formados pela mistura de oxigénio e nitrogênio

•Combinação do oxigénio com nitrogênio durante ç g g
a combustão. 

•A formação destes óxidos é favorecida pela  alta 
temperatura do motor

•É um gás muito tóxico e contribui para a 
dimin ição da camada de o ôniodiminuição da camada de ozônio



CO2 (%vol)CO2 (%vol)

•Dióxido de CarbonoDióxido de Carbono

•Resultante da combustão

•Pouco tóxico em baixas concentrações

•Maior concentração de CO2 => melhor  combustão



O2 (%vol)O2 (%vol)

•Oxigénio

•Numa combustão ideal, todo O2 que entra no motor 
deveria ser usado na combustão

•Menor concentração de O2 => melhor a combustão

H OH2O
•Vapor de agua

•Resultante da combustão



1942 2002





Ensaio







NDIR - Non-Dispersive Infra -red Detector - CO e CO2





Sensor de Metano/Granja





Oximetria Óptica

A i t i ó ti i d b ã dA oximetria óptica surgiu da observação de que o sangue 
oxigenado apresenta coloração vermelha e quando desoxigenado 

apresenta coloração Azulada.

Saturação de Oxigênio
Wood (1949)



Níveis de Energia
Impressão DigitalImpressão Digital 

de um
Sistema Atômico
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Determinação da Qualidade de Combustível 

Testes QuímicosTestes  Químicos



PLS-Partial Least Squares Regression



1.2

1.4 Comparação Espectral entre Combustiveis 
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Marcador para Cédula



Detecção de Óleo em Água

100ppm



Imunologia (Fluoroimunoensaio)

Marcadores são substâncias que emitem um sinal
físico de intensidade proporcional a sua quantidade.

Radioisótopos

EnzimasEnzimas

Fluorescentes

ANTÍGENOANTÍGENO
Nome dado às substâncias que, penetrando no organismo, são 
capazes de provocar a formação de substâncias protetoras chamadas 
anticorpoanticorpo. 



Marcadores Luminescentes (complexos de Ln3+)

LaLa CeCe NdNd PmPm SmSm EuEu GdGd TbTb DyDy HoHo ErEr TmTm LuLu
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10L 20L

Solução de ensaio
Medida a seco

Eu
Eu

612 nm

Eu
Eu

Eu Eu Eu Eu

S
Solução pronta com:
•Camptura Mab;

Formação do complexo
•15 min em incubação a 36oC.

Etapa de lavagem

Sangue Camptura Mab;
•Tracer Mab;
•Aditivos.



Projeto Fluorim 1.0 - RENAMI
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Fluoreceina/Rodamina



Aplicações Criminalística



Fluoresceína + Hemoglobina




