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Ex: XeF4

D4h
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3N‐6 = 1 A1g + 1 B1g + 1 B2g + 1 A2u + 1B2u +2 Eu

Ex: XeF4

Ex: XeF4
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Símbolos de Mulliken

• A: simétrico em relação ao eixo principal;                                                                   

B: antissimétrico em relação ao eixo principal

• 1: simétrico em relação a um eixo perpendicular (ou um plano vertical);       

2: antissimétrico em relação a um eixo perpendicular (ou um plano vertical)

• g: simétrico em relação ao centro de inversão (i)                                                

u: antissimétrico em relação ao centro de inversão (i)

• `: simétrico em relação ao plano horizontal (h)                                                  

``: antissimétrico em relação ao plano horizontal (h) 

Ex: XeF4

3N‐6 = 1 A1g + 1 B1g + 1 B2g + 1 A2u + 1B2U + 2 Eu

ativo Raman  ativo IR
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Ex: XeF4
3N‐6 = 1 A1g + 1 B1g + 1 B2g + 1 A2u + 1B2U + 2 Eu

ativo Raman  ativo IR
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Ex: XeF4

122 cm‐1 (Eu)
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Ex: XeF4

132 cm‐1 (B2u)
(inativo R e IR)

176 cm‐1 (B2g)

Ex: XeF4

232 cm‐1 (A2u) 425 cm‐1 (B1g)
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Ex: XeF4

456 cm‐1 (A1g)

Ex: XeF4

508 cm‐1 (Eu)
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Ex: XeF4
3N‐6 = 1 A1g + 1 B1g + 1 B2g + 1 A2u + 1B2U + 2 Eu

ativo Raman  ativo IR

176 (B2g)

425 (B2g)

456 (A1g)

122 (Eu)

232 (Eu)

508 (A2u)

Espectroscopia Vibracional
Infravermelho Raman

• Absorção (ressonância)

• Fonte (contínua)

• Esp. estritamente vibracional

• Espalhamento (inelástico)

• Fonte (monocromática)

• Esp. vibracional/vibrônica
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(mom. de dipolo) (polarizabilidade)
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Vantagens / Desvantagens
Infravermelho Raman

• Alta seção de choque

• Custo baixo

• Baixa seção de choque

• Custo alto

Vantagens Desvantagens

Desvantagens Vantagens

• Interferência de H2O

• Limitação ‐ tipo de amostra

• Esp. estritamente vibracional

• Não há interferência de H2O

• Tipo de amostra (lim. física)

• Efeitos de intensificação (ex: 

Raman ressonante e SERS)

Análise de espectros ‐ IR
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Frequências características – Estiramentos

Frequências características 
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Frequências características 

Ex: Cicloexano

Frequências características 

Ex: 1‐Hexeno
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Frequências características 

Ex: 1‐Octino

Frequências características 

Ex: 4‐Octino

90

91



4/10/2023

12

92

93



4/10/2023

13

Frequências características 

Ex: 2‐Metil‐2‐butanona

Frequências características 
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Frequências características 

Frequências características 

Ex: Tolueno
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Frequências características 

Ex: orto‐dietilbenzeno

Frequências características 

Ex: meta‐dietilbenzeno
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Frequências características 

Ex: para‐dietilbenzeno

Frequências características 

Ex: 1‐hexanol
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Frequências características 

Compostos carbonílicos

Frequências características 

Compostos carbonílicos
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Frequências características 

Ex: butilamina

Frequências características 

Ex: dibutilamina
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Frequências características 

Ex: tributilamina

Frequências características 

Ex: benzonitrila
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Frequências características 

Ex: benzonitrila

Frequências características 

108

109



4/10/2023

21

http://www.cheminfo.org/Spectra/IR/Exercises/Browse_Spectra/index.html

Site ‐ Exercícios

Grau de insaturação

Alcanos: CnH2n+2

Álcoois: CnH2n+2Ox

Aminas: CnH2n+2+xNx

...
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