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Esquema de um 
espectrofotômetro UV-VIS
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https://www.edinst.com/blog/the-beer-lambert-law/

https://en.wikipedia.org/wiki/Rhodamine_B

Curva padrão

𝑨 ൌ  𝜺 𝒄 𝒍 
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Espectro de absorção do I2
(em solução)

λmax = 515 nm
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Espectro de absorção do Br2
(em solução)

λmax = 390 nm

Espectro de absorção do Cl2
(em solução)

λmax = 325 nm
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Espectro de absorção do I2 (vapor)
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Espectro de absorção do 
I2 (vapor)

Funções de onda – Átomo de 1 elétron
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Funções de onda – Átomo de 1 elétron

Funções de distribuição radial 
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Harmônicos esféricos

Função de onda completa para o orbital 1s
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Orbitais p

Orbitais d
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Método variacional

Função tentativa:
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Sobreposição apenas de orbitais atômicos de 
mesma simetria
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Combinação de orbitais p

Combinação de 
orbitais p
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K = h - IE

Combinação de 
orbitais para os 10 

primeiros 
elementos
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Interação entre 
orbitais de mesma 

simetria

Níveis de energia 
para moléculas 

diatômicas 
homonucleares do 
segundo período
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Combinação de 
orbitais p

Cl2

Br2

I2
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HF
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LiF

H2O

Obs: a notação do Miessler inverte x e y 
em relação à notação utilizada em aula
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CO2



5/6/2023

27

Diagrama de 
energia – H2

Fator de 
Franck-Condon



5/6/2023

28

Regra de 
seleção de 

orbital

Regra de 
seleção de 

spin

Regra de seleção completa:

https://www.edinst.com/blog/the-beer-lambert-law/
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Lei de Lambert-Beer

𝑨 ൌ  𝜺 𝒄 𝒍 
A Absorbância adimensional

𝜺 Coef. de absorção molar M-1cm-1

c Concentração molar M

l Caminho ótico cm



5/6/2023

29

Valores da absortividade molar, 

Condição
Faixa de valores 

aproximados de  / M-1 cm-1

Proibida por spin 10-5 a 100

Permitida por spin, proibida por orbital 100 a 103

Permitida por spin e por orbital 103 a 105
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1A1g

1E1u + 1B2u + 1B1u

(e)

() A2u + E1u

(e)

A2u x E1u = 2  1 -1 -2  0  0  2  1 -1 -2  0  0  =  E1g

Regra de seleção de orbital

E1u x E1u = 4  1  1  4  0  0  4  1  1  4  0  0  =  A1g + A2g + E2g

B2u x E1u (ou A2u) =  ...  =  B2g + E2g

B1u x E1u (ou A2u) =  ...  =  B1g + E2g

Regra de seleção de orbital
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Espectro de absorção do benzeno

1A1g  1B2u (proibida,  = 230)

1A1g  1B1u (proibida,  = 7400)

1A1g  1E1u (permitida,  = 47000)

Espectro de absorção do benzeno “na prática” 
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λmax = 268 nm

λmax = 203 nm

Aromáticos

λmax = 203 nm

λmax = 268 nm

λmax = 360 nm

Aromáticos
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Aromáticos

Ex: azobenzene

Wysiecka W. et al. Journal of Inclusion Phenomena 90 (2018) 189–257

Aromáticos – Corantes AZO

Zocolo G. J. et al. Journal of Chromatographic Science (2015) 1-8
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685 pages
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Aromáticos –
Antocianinas

Tena N. et al. Antioxidants 9 (2020) 451–257

Efeito da conjugação

Ex: betanine

Bastos E. L. et al. Food Chemistry 131 (2012) 231–238
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Beetblue
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Beetblue

Bastos E. L. et al. Science Advances 6 (2020) 1–7

Aromáticos – Corantes
Solvatocromicos

Ex: Reichardt`s
betaine
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Diagrama de Jablonski

Níveis de energia e transições
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Exemplos de transições em 
compostos orgânicos

Alcanos
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Alcenos

Aminas
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Compostos 
carbonílicos

Cromóforos
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Solvent max (n  *) / nm

Water, H2O 264

Methanol, CH3OH 270

Ethanol, CH3CH2OH 272

Chloroform, CHCl3 277

Hexane, C6H14 279

Dependência com o solvente

Ex: acetone

Dependência com o solvente

Ex: phenol
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Efeito da conjugação

Efeito da conjugação
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Aromáticos

Aromáticos


