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Resonancia Paramagnética do Eletronica (EPR)



Introducdo



Ressonancia Paramagnética Eletronica (EPR)
ou Ressondncia do Spin do Elétron (ESR)

Zavoisky - Bleaney (1944)

meio

molécula

EPR: identificacdo e determinagdo das
propriedades do meio ou da molécula



Radicais livres:

Substancias prejudiciais a saldde

Moléculas com um elétron desemparelhado

Exemplo: dgua com um hidrogénio a menos
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Como detectar a presenga de um radical livre ?



O que se faz no laboratoério ?

Irradiamos a substancia
com micro-ondas
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Teoria

Efeito Zeeman Anomalo
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Efeito Zeeman Anomalo
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Efeito Zeeman Anomalo
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Transigdo de “spin-flip”
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Transicdo: |hv = g5 up B




Transigdo de “spin-flip”

Transicao:

hv = gs up B




Transigdo de “spin-flip”

Transicdo: |hv = g5 up B




Relaxamento e emissdo de energia




Relaxamento e emissdo de energia
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A foton emitido € absorvido pelo meio!




EPR: identificacdo e determinagdo das
propriedades do meio ou da molécula




Hidroxila
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Meu oxigénio




Minha dgua




Minha hidroxila

7 elétron
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semparelhado







Minha hidroxila num campo magnético
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Minha hidroxila num campo magnético recebe radiagdo

feixe hiveis de
incidente energia
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Minha hidroxila num campo magnético recebe radiagdo

elétron absorve
energia do foton
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B feixe
emergente




Medimos o feixe depois de passar pela hidroxila
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feixe medido

Intensidade espectro de
absorcao
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Frequéncia de "“resondncia” desaparece do espectro final !

Luz “que falta” foi absorvida pelo elétron que ganha energia !



Signal

Fixamos a frequéncia e variamos B até a resondncia
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Magnetic Field Strength (G)
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Campo magnético
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1% Derivative
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hv = gs B

Fixamos a
frequéncia

Variamos o campo
magnético |

Neste exemplo simples aparece sé um pico |

Em casos complicados podem aparecer mais picos !



Campos Magnéticos
Internos



Efeito do resto da molécula

B
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hv = gs Uy (B — Bmol)



Eletron pode estar em vdrias partes da molécula

e /TTT

mol

RS

B

hy = ds Uy (B — Bmol)

Varios B,, = Vdrios B = vdrios picos = vdrios "“zigzags"



Exemplos de
Resultados

Irradiamos a substancia com luz de frequéncia fixa

Variamos continuamente o campo magnético

Observamos os valores de B em que a luz foi absorvida
Medimos os picos de absorg¢ado

Tdentificamos a substancia !






H2C(OCH3)

Aﬂl
{ |
‘ N
f\/
[V
¥
|

/|







O campo maghético

/ gerado pelo nicleo

/

/ elétron
desemparelhado

ndcleo de spin 1/2




s6 duas transicoes
sdo permitidas !l




AE 1

Absorption T

1% Derivative
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No interaction

Interaction with a nuclues
with | = %

Nuclear spin | = 1

Nuclear Spin | = 3/2
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Resumo

Magnetic potential energy of
electron spin in magnetic field:
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RF-induced
transition

Electric
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Magnetc '
fiekd Absorption
line

First derivative
detection of
absorption line
Incident radio frequency
radiation.
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Encontramos a molécula






Determinacdo da forma da molécula

hy = ds Uy (B — Bmol)
g — gS(B _ Bmol)
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B, maior =—» gmenor = B maior



Determinagdo da forma da molécula

(b) AXIAL (c) AXIAL (d) RHOMBIC

(a) ISOTROPIC
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MAGNETIC FIELD
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spin e carga geram momento magnético !

momento magnético gera campo magnético !







