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ESPECTROSCOPICOS
Prof. Rdmulo A. Ando (rando@usp.br) — PARTE 1 (13/03 a 10/05)
Prof. Massuo J. Kato (massuojorge@usp.br) — PARTE 2 (15/05 a 06/07)
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Apresentagdo do curso
Nesta disciplina sdo abordadas as técnicas de espectroscopia vibracional (Raman
e infravermelho) e eletrénica (UV-VIS), PARTE 1 — Prof. Rdmulo A. Ando, e as técnicas
de ressonancia magnética nuclear (RMN) e espectrometria de massas, PARTE 2 — Prof.
Massuo J. Kato. Consulte o cronograma da disciplina para mais detalhes.

A avaliacdo consistira de listas de exercicios (peso 2) e provas (peso 8).
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Espectro de emissao do sol
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Espectroscépio de Kirchhoff e Bunsen (1860s)
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Espectro de emissao vs. absorcao

(a) Emission Spectra

Emission spectrum

Hot gas

(b) Absorption Spectra

P e, Absorption spectrum
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Espectros de emissao de diferentes elementos
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https://hubblesite.org/contents/articles/spectroscopy-reading-the-rainbow
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Emission Spectra of the Elements

NESTE CURSO
NAO SERA ABORDADA A
ESPECTROSCOPIA ATOMICA*

(*QFL1313 — Quimica Analitica Il1)
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Monocromador Amostra

Detector

Fenda

Fonte
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Lei de Lambert-Beer
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A Absorbancia adimensional
a Coef. de absor¢do molar M-1cm?
A ju— a b c b Caminho ético cm
c Concentragdao molar M
https://www.edinst.com/blog/the-beer-lambert-law/

14



3/15/2023

~
Absorcao UV-VIS
* Espectroscopia Eletronica (UV-VIS) - Hemoglobina
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https://pediaa.com/what-is-the-function- Wavelength (nm)
of-hemoglobin-in-the-human-body/
Phys. Chem. Chem. Phys., 2013, 15, 5364--5373
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Absorcao UV-VIS
* Espectroscopia Eletronica (UV-VIS) - Clorofila
1 4  Soret-band chlorophyll fraction Q,-band
430 nm Asral Py =1:30
1.2
] 410 nm
I W94 662 nm
E 4
g 08
=
g
CH;, CHs CH;, § e85
HyC ~ T ol
2 ) 457 nm
024 616 nm
) 534nm 581nm
0.0 - T v T - T T T T T T T
400 450 500 550 600 650 700
Wavelength, nm
16



3/15/2023

Espectro Eletromagnético

wavelength

radio infrared visible light ultraviolet

used to

broadcast
radio and
television

microwaves

11

used in
cooking, radar,
telephone and
other signals

transmits
heat from
sun, fires,
radiators

makes things
able to be
seen

absorbed by
the skin,
used in
fluorescent
tubes

used to view
inside of
bodies and
objects

© 2013 Encyclopaedia Britannica, Inc.

used in
medicine for
killing cancer
cells

17

Espectroscopia

Interacao luz-matéria

Luz
Luz + Informacao
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* Espectroscopia fotoeletronica * Infravermelho
* Absorgdo de raios-X ~* Raman
* Espalhamento de raios-X = outras
* Difragdo de raios-X o Ressonancia Magnética
* outras * Microondas Nuclear (RMN)
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Espectroscopia Vibracional — Raman e Infravermelho (IR)
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Journal of Hazardous Materials 416 (2021) 126124
Contents lists available at ScienceDirect
Journal of Hazardous Materials
journal homepage: www.elsevier.com/locate/jhazmat
Research Paper )
Presence of airborne microplastics in human lung tissue =
Luis Fernando Amato-Lourenco ™" , Regiani Carvalho-Oliveira”, Gabriel Ribeiro Jinior",
Luciana dos Santos Galvao“, Romulo Augusto Ando “, Thais Mauad ™
i .. . airborne microplastics
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Beonchus,_~—" i
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Organizacao — Parte 1: Prof. Rdmulo A. Ando

* Espectroscopia Vibracional — Raman e Infravermelho (IR)
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Organizacao — Parte 1: Prof. Rdmulo A. Ando

* Espectroscopia Eletronica (UV-VIS)
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Organizacao — Parte 2: Prof. Massuo J. Kato

* Ressonancia Magnética Nuclear (RMN)

'
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SEVERANCE ROVER

' A Science
N‘Ag,‘ 2020 ON Mission Timeline Spacecraft News Multimedia Participate
% MARS:?

Perseverance Rover Begins
Third Year in Jezero Crater

udy on Earth.

READ MORE

All Mars

Q

29
Mastcam-Z SuperCam
Zoomable Panoramic Cameras Laser Micro-Imager
S SHERLOC
> = Ultraviolet Spectrometer
MEDA e e
_ Weather Station WAISON (Camen) i
RIMFAX
Subsurface Radar
PIXL
X-ray Spectrometer
MOXIE
Produces Oxygen from Martian CO,
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FORNECEDORES SAUONLINE CONTATO SALADE IMPRENSA COMOCHEGAR OPORTUNIDADES

https://Inls.cnpem.br/sirius/
SOBRE OHGRNIchﬁD USUARIOS LINHASDELUZ ACELERADORES CIENCIA NOTICIAS EVENTOS -

Laboratério Nacional
L N LS delusSincoton

sins

DN

Sirius;
Acele%".ls\a_“ﬂ__

itia BrasSiiBifd

SIRIUS: ACELERANDO O FUTURO DA CIENCIA
BRASILEIRA

LUZ PARA O CONHECIMENTO
ALUZ SINCROTRON E SEUS BENEFICIOS
COMO FUNCIONA O SIRIUS?

ONDE A CIENCIA ACONTECE

UMA CONSTRUGAO ONICA

PARCERIAS TECNOLOGICAS
HISTORIA DE PIONERISMO

SAIBA MAIS

SIRIUS: ACELERANDO O FUTURO DA <VOLTAR

CIENCIA BRASILEIRA

Sirius, a nova fonte de luz sincrotron brasileira, € a maior e mais complexa infraestrutura cientifica ja construida no
Pais. Este equipamento de grande porte usa aceleradores de particulas para produzir um tipo especial de luz,
chamada, luz sincrotron. Essa luz é utilizada para investigar a composigao e a estrutura da matéria em suas mais
variadas formas, com aplicagoes em praticamente todas as areas do conhecimento.

Sirius & uma infraestrutura aberta, a disposicao da comunidade cientifica brasileira e internacional, desenvolvida no
Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) - Organizagao Social supervisionada pelo Ministério da
Ciéncia, Tecnologia e Inovagoes (MCTI). Sirius & financiado com recursos do MCTI e projetado por pesquisadores e
engenheiros do CNPEM, em parceria com a indistria nacional.

Sirius permitira que centenas de pesquisas académicas e industriais sejam realizadas anualmente, por milhares de
pesquisadores, contribuindo para a solugao de grandes desafios cientificos e tecnologicos, como novos
medicamentos e tratamentos para doengas, novos fertilizantes, espécies vegetais mais resistentes e adaptaveis e
novas tecnologias para agricultura, fontes renovaveis de energia, entre muitas outras potenciais aplicagdes, com
fortes impactos econémicos e sociais.

Abaixo, apresentamos um pouco dos desafios envolvidos no desenvolvimento desta infraestrutura que promete
inaugurar um novo capitulo da historia da ciéncia brasileira, trazendo beneficios para toda a sociedade.

EPISODIO 1: LUZ PARA O
CONHECIMENTO

EPISODIO 2: UMAEDIFICACRO ~ EPISODIO 3: 0DESAFIODA  EPISODIO 4: COMO E FEITO UM
SEM PRECEDENTES ESTABILIDADE ACELERADOR DE ELETRONS

32
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Obijetivo: 38 estacdes

CARNAUBA

CATERETE

EMA

IMBUIA

INGA

IPE

JATOBA

MANACA

MOGNO

PAINEIRA

QUATI

SABIA

SAPUCAIA

Laboratério Nacional |

L N LS dussiton

Sirius - LNLS

TRANSPARENCIA CONTATO SALADE IMPRENSA COMO CHEGAR MAPADO SITE SAUONLINE WEBMAIL VPN

IN[CIO | OLNLS | ATUAGAD |

TECNICA PRINCIPAL

NANOSCOPIA DE RAIOS X

ESPALHAMENTO COERENTE DE RAIOS X

Ei:_E(E:LRADSSCOPIA E DIFHAG&O DE RAIOS X EM CONDIGOES
MICRO E NANOESPECTROSCOPIA DE INFRAVERMELHO
ESPALHAMENTO INELASTICO DE RAIOS X

ESPECTROSCOPIA DE UV E RAIOS X MOLES DE ALTA RESOLUGAO
TOMOGRAFIA E DIFRAGAO DE RAIOS X DE ALTA ENERGIA

MICRO E NANOCRISTALOGRAFIA MACROMOLECULAR
MICROTOMOGRAFIA DE RAIOS X

DIFRAGAO DE RAIOS X EM POLICRISTAIS

ESPECTROSCOPIA DE RAIOS X COM RESOLUGAO TEMPORAL

OTi A0 E ABSORGAO DE RAIOS X
MOLES DE ALTO FLUXO

ESPALHAMENTO DE RAIOS X A BAIXOS ANGULOS

| NoTlciAs

FAIXA DE ENERGIA

2al4keV

3a12keV

2,7a30keV

0,7a20 um

TBA

100 a 1400 eV

TBA

5a24 keV

TBA

TBA

35a35keV

TBA

4a24 keV

o DBERD

BUSCAR

EVENTOS | OPORTUNIDADES iy
FONTE DISPONIBILIDADE
D Fase 1-A n
D Fase 1-A
[+] Fase 1-A n
BM Fase 1-B n
TBA Fase1-B .
(] Fase 1-B n
TBA Fase 1-B -
D Fase 1-A n
BM Fase 1-A n
TBA Fase 1-B .
BM Fase1-B n
TBA Fase 1-B
TBA Fase 1-B n

33

CNPEM 360
Ciéncia
ao alcance
das maos
Bem-vindos

Sirius
Biociéncias
Biorrenovaveis
Nanotecnologia

0% Configuracses

https://pages.cnpem.br/wp-content/uploads/sites/141/tour/

Vista Aérea CNPEM

Explore
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Central Analitica - IQUSP

Central Analitica
E .o unlea tHloE

INICIO  INSTITUCIONAL »

http://ca.ig.usp.br/novo/

SERVICOSv  ATENDIMENTO v  ANALISES v
Analise elementar - CHN

Analise térmica = TGA, DSC e DMA

Citometria de fluxa

Difragaa de raios X

Dicrolsmo circular - €O

' Espalhamento de luz e potencial zeta

Espectrometria de massas - EM
Espectrometria de emissao tptica com plasma - ICP OES
Espectroscopia de infravermelho - IV

Fluarimetria

. Microscopia confacal

Ressonéncia magnética nuclear - RMN

Sequenciamento de DNA

ll Laboratérios associadas - Prestadares de servigos

e - MEV & MET

“Acesso ao sistema
Esqueci asenha Cadastre-se

LOCALIZAGAD
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QFL1345 —Teoria de grupo
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Teoria de
grupo
(algumas
aplicacdes)

Utilizada para classificar
particulas fundamentais

Para discutir regras de selecao
gue governam transicoes
espectroscopicas

Para construir orbitais
moleculares

3/15/2023

Simetria e
Espectroscopia

* The number and kinds of
energy levels that an atom
or molecule may have are
rigorously and precisely
determined by the
symmetry of the molecule
or of the environment of
the atom

38

19



Simetria

* Operagoes de simetria: operacao que deixa a molécula com orientagao

indistinguivel da original.

Ex: Rotacdo de 1809
Y / \ Plano de reflexdo xz (ou yz)

H H

* Elementos de simetria: ponto, linha ou plano no qual a operacao de

simetria sera realizada (E, C,, 5, i, S,)

39

Operacdes de Simetria
* Identidade (E): operacao que deixa a molécula na configuracao
original.

* Eixo de rotagao (C,): operacdo de rotagdo 2m/n sobre um eixo de

simetria
* Reflexdo (o): operacdo de reflexdo em um plano
* Inversao (i): operacao de inversao (centro de simetria)

* Eixo de rotagao improprio (S,): operagao de rotagdo seguido de uma

reflexao

40
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Grupo de ponto

* Grupo de ponto: conjunto de operacdes de simetria definem um

grupo

Nonaxial groups | C

C,, groups

Dy, groups

C,,y groups

Cyy groups

Dyq groups

Sy, groups
Cubic groups

|
|
|
|
[ Dy, groups
|
|
|
|

Linear groups

41

Sites Uteis

Symmetry Resources . . .
"':‘ i Symmetry Resources at Otterbein University
Symmetry Tulorial
« Symmetry Gallery Weilcome to the workd of symmatry| The rescurces contained within this web site are designed to help students feamn concepts
« Symmetry Challengs of molacular symmatry and 1o help faculty teach concepts of molecular symmetry. The materials are desigred for a variety of
levels, 50 look around and see what wa have 10 offer, Choose from the following pages:
Information
« Symmetry Tutorial - An interactive point group symmetry hiorial, Guides

» User Guide students through &l of 1 iry elements and with | ,// ., /
s s i ot of e oty P https://symotter.org

= Balerences and Links i

= Technical Detads » The Symmetry Gallery - A collection of ever 120 unigue meleciles and )

= SymmetryfOterbein Blog polyhedra with interactive display of all symmetry slaments and animation of

all operations. Tha molecules are organized by point group, S0 you can select

Feedback examples 1o demonsirate particular symmetry elements. Includes links 1o the

« Feature Request chemical iterature when available,

* Molecule Request : 08 - Using the same set of molecules from the Gallery,

Ihe Symmetry Chalen,
the Chalenge inclisdes a flow chin that details the piocess of determining the

paint group of each melecule. A great way 1o practics the peint group
detarmination process.

http://symmetry.jacobs-university.de/

42
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Table 1-5. Summary of Point Groups

Point Group

Important Symmetry Elements

C,, 0,

C,, 0,

C,s 1C,

Cys LG50

Cis 4G50y

linear molecules without center of inversion
linear molecules with center of inversion
tetrahedral symmetry

tetrahedral symmetry, o,

octahedral symmetry

icosahedral symmetry

spherical symmetry

Order of the Group

120

*n must be even, or else S, = Cpy.

43
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Fluxograma

20,

Select C, with the highest n,
then ask: is nC, perpendicylar
to C?

Molecule

more C,,

@[<>”
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