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O  Espectro  Visível  e  as  Cores



Espectroscopia  no  UV/Vis

• Espectroscopia  é  o  estudo  das  interações  entre  a  
matéria  e  a  radiação  eletromagnética

• Espectroscopia  UV/Vis  fornece  informações  sobre  
compostos  com  duplas  ligações  conjugadas



Espectroscopia  no  UV/Vis

• Espectrofotômetro  UV-Vis:



A  Lei  de  Beer–Lambert

A  absortividade  molar  de  um  composto  é  constante  e
particular  em  um  determinado  comprimento  de  onda

C =  concentração  da  substância  na  solução  (molL-1)
b =  caminho  óptico  da  cubeta  (cm)
ε =  absortividade  molar  (M-1cm-1)

A  =  εbC
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A  luz  UV  e  Vis  causam  dois  tipos  de  transição  eletrônica

Somente  compostos  orgânicos  com  elétrons  π têm  espectro  UV/Vis

Um  espectro  Vis  é  obtido  quando  a  substância  é  colorida,  absorve  luz  Vis

Um  espectro  UV  é  obtido  quando  o  composto  é  incolor,  absorve  luz  UV



Um  cromóforo  é  a  parte  da  molécula  que  absorve  luz
UV  ou  visível



Efeito  da  Conjugação  no  λmax



Tanto  λmax quanto  ε aumentam  com  o  aumento  
do  número  de  ligações  duplas



Quanto  maior  a  conjugação  e  consequente  dispersão
da  nuvem  eletrônica  da  molécula,  menor  a  energia
entre  HOMO  e  LUMO  (maior  λmax)



Usos  da  Espectroscopia  UV/Vis

• Medir  velocidade  de  reações

• Determinar o  pKa de  um  composto

• Estimar  a  composição  de  nucleotídeos  do  DNA



Espectroscopia  no  Infravermelho
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Freqüências  e números  de  onda  altos  e  comprimentos  de  
onda  curtos  são  associados  a  altas  energias

Número  de  onda  (υ)  é  uma  outra  forma  de  descrever  
a  freqüência  da  radiação  eletromagnética

Um  espectro  IV  é  obtido  passando  radiação  IV  pela  
amostra
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As  ligações  covalentes  em  moléculas  estão  em  constante  
vibração

Cada  vibração  de  estiramento  e  dobramento  ocorre  em
uma  freqüência  característica



Espectroscopia  no  Infravermelho
Espectrômetro  FT-IR

FT



Os  picos  são  bandas  de  absorção

Um  Espectro  de  IV



Região  de  impressão  digitalRegião  de  grupo  funcional



É  necessário  mais  energia  para  estirar  do  que  para
dobrar  uma  ligação



Quanto  maior  a  mudança  no  momento  de  dipolo,
Mais  intensa  a  absorção
Quando  uma  ligação  estira,  o  momento  de  dipolo
aumenta

A  intensidade  da  banda  de  absorção  depende  do
número  de  ligações  responsáveis  pela  absorção



A posição exata da banda de absorção depende da
deslocalização dos elétrons, do efeito eletrônico dos
substituintes e de ligações de hidrogênio

CH3CCH2CH2CH3
O

O O-

C O C O

em  1720  cm–1 em  1680  cm–1



A  presença  de  um  átomo  diferente  de  carbono  próximo
de  uma  carbonila  causa  um  deslocamento  da  banda

O  efeito  predominante  do  nitrogênio  de  uma  amida  é
doador  de  elétrons  por  ressonância

O  efeito  predominante  do  oxigênio  de  um  éster  é
sacador  de  elétrons  por  efeito  indutivo



A  posição da  banda de  absorção C–O  varia:

CH3CH2 OH

CH3CH2 O CH2CH3

C
O

H3C OH
C
O-

H3C OH

C
O

H3C O CH3
C
O-

H3C O CH3

~1050  cm–1

~1050  cm–1

~1250  cm–1

~1250  cm–1 and  1050  cm–1





A  posição  e  a  largura  de  uma  banda  O-H  depende  da
concentração  da  solução

A  energia  necessária  para  estirar  uma  ligação  O–H  é  
menor  se  há  ligação  de  hidrogênio  envolvida



A  força  de  uma  
ligação  C–H  depende  
da  hibridização  do  
carbono



Bandas  C-H  com  diferentes  hibridizações  em  3000  cm–1



Em compostos com um hidrogênio ligado à um carbono
sp2 detectam-se bandas finas em ~1600 cm-1 e 1500 -
1430 cm-1, como no caso do benzeno ou bandas em
~1600 cm-1, para alcenos

Bandas de dobramento N–H também ocorrem em
~1600 cm-1, porém são mais largas e mais intensas e
acompanhadas por uma banda de estiramento em
3500–3300 cm-1



Estiramento  de  Banda  C–H  Bond  em  um  
Aldeído



Se  um  composto  tem  um  carbono  sp3,  uma  banda  em  
~1400  cm–1  caracteriza  um  grupo  metila



Ligações  sem  momento  de  dipolo  não  são  detectadas

Analizando  Espectros  IV

número  de  onda  (cm–1)                                                  atribuição

3075
2950

1650  e  890
sem  banda  em  720

sp2 C-H
sp3 C-H

alceno  terminal  com  dois  substituintes
menos  que  4  grupos  CH2 adjacentes



número  de  onda  (cm–1)                                            atribuição
3050

2810  e  2730
1600  e  1460

1700

sp2 C-H
um  aldeído

anel  benzênico
carbonila



número  de  onda  (cm–1)                                            atribuição
3300
2950
2100

grupo  O-H  
sp3 C-H
alcino



número  de  onda  (cm–1)                                                        atribuição
3300
2950
1660
1560

N–H
sp3 C-H

carbonila  de  amida
N–H



número  de  onda  (cm–1)                                                          atribuição
>3000
<3000

1605  and  1500
1720
1380

sp2 C-H
sp3 C-H

anel  benzênico
carbonila  de  cetona
groupo  metila


