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Introducéo: Historia da Espectroscopia

Felix Bloch, NMR (1952)

W. Herschel: rad. infravermelha (1800)
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Espectro
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Unidades e relacoes

Regides espectrais:

-radiofrequéncia (RF): RMN

-microondas: rotacdes moleculares;
RPE

-Infravermelho distante (FIR)

-Infravermelho: vibracoes

moleculares

-Visivel: transicOes eletronicas

-Ultravioleta

-Raios X: transicoes eletronicas

(eletrons do caroco)
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Veera Reddy, Symmetry and Spectroscopy of Molecules




2 - Espectroscopia de Microondas

Espectros rotacionais.

Determinacdo de momentos dipolares (efeito Stark)
Espectros de inversao (NH,)

Espectros de estrelas e do espaco interlestelar
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3 - Simetria e Teoria de Grupos aplicada a espectroscopia

y\R

Table 6.14. Character table for (s,

Czr__ E CE Ty O’z:
| . ,‘3-1 1 1 1 [ £
0, Aa 1 1 =1 —1 R;
BE I _]_ _"] I J-', R_j_




4 - Espectroscopia Vibracional : Infravermelho e Raman

Espectrometro infravermelho Kore

Espectroscopia vibracional de moleculas.
Espectroscopia Infravermelha de solidos.
Excitons.

Semicondutores: gap de energia.
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Dirgct exciton line in germanium (after McFarlane, McLean,
ton, and Roberts),




4 - Espectroscopia Vibracional : Infravermelho e Raman

CH3 (CH; )5, CHy . ; .
J Espectroscopia vibracional
de moleculas.
b
2 Normal modes of vibration of a trigonal planar ML, molecule.
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Fig. 3-76. CH, and CH, stretching and bending modes in saturated hydrocarbons. v Y,
In this figurc absorption goes up. From E.F.H. Brittain, W.O. George, and C.H.J. 3
Well, Introduction to Molecular Spectroscopy, Academic Press, London, 1970.




Espectroscopia Vibracional

Infravermelho distante (FIR)

Bruker

Aplicacgoes:
-determinacéo do gap de supercondutores

-determinacéo da attempt frequency de
condutores idnicos
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Fig., 7.15. Low-temperaturs absorption curves for four pure super-
conductors as measured by Richards and Tinkharmn.



Espectroscopia Vibracional

Espectroscopia Raman.

N

Figure 5.14 The polarizability ellipsoid.
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Figure 6.17 The laser Raman vibrational spectrum of liquid crotonaldehyde. (Reproduced, with
permission, from Durig, J. R, Brown, 8. C.. Kalasinsky, V. F., and George, W. O., Spectrochim.
Acta, 32A, 807, 1976. Copyright (1976) Pergamon Press.)




5 - Espectroscopia Eletronica

Espectros eletronicos moleculares. Regras de selecéo

Espectrofotometro UV-Vis Cary




5 - Espectroscopia Eletronica

Espectros de complexos de metais de transicao.
Campo cristalino
Bronzes. Centros de cor.




Espectroscopia Eletrénica

Luminescéncia em cristais

Perkin - Elmer




Espectroscopia Fotoeletronica
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Figure 8.2 The principal components of a photoelectron spectrometer.

T 0 H H

I Fa I I
F—C —C—0—C—C—H

il |

H H

KT ST TR FNN ST R Y TR

[
eV 10 8 6 4 2 0,Eg=2312¢V
<+— (Chemical shift




6 - Métodos Ressonantes
Ressonancia Magnética Nuclear
Espectros RMN, Deslocamento quimico.
Relaxacao Nuclear. Aplicacoes.

workstation

Varian Inc




Bruker

Métodos Ressonantes

Ressonancia Paramagnética Eletronica
(RPE, ESR)

-Espectros hiperfinos;

-Espectros de ions metalicos;

- Hamiltoniano de Spin.

- Radicais livres. Marcadores de spin.
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6 - Métodos Ressonantes

Espectroscopia Mossbauer

H‘\ :;-‘"'“H
} (co) i
- Fec(C 4
3.90 3 12 -_f
As =
a 2
- =
- P _
. o L.
2 3-801 o s -~
:«: ?g, PP
— ! ‘.'ﬂ\_-.. R g
3 b Tk HFes(CO)yoCNMey; o
S 230 > i
7
k- = e
~H‘,\_.'; -
EN 2
220+ Y
1 i 1 M L
-1-0 -0-5 0 +05 +1-0

Velocity /(mms™") relative to iron

The Mossbauer spectra of Fe;(CQ)ys and HFea(CO)gCNMe, .
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Exemplos da utilizacdo da Espectroscopia ha astronomia e astrofisica
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Costelacao de Orion observada
nas regioes

(a) ultravioleta (125-200 um)

(b) Infra-vermelha (12 - 100 pm)
(c) Visivel (fotografia optica)

(d) Mapa estelar

Kaufmann & Freedman, Universe
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Trasparéncia da atmosfera da Terra

A atmosfera € mais transparente na regiao
optica (luz visivel) e na regiao de radio
frequéncias. Existem também regibes de
transparéncia no infravermelho (1 — 10 um) e
no ultravioleta proximo (300 — 400 nm)

O vapor de agua é o maior absorvedor da
radiacao IR do espaco.

Kaufmann & Freedman, Universe
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O ceu noturno observado em
diferentes regides espectrais

(a) Regido de Radio (A = 73 cm) As ondas
de radio s&o emitidas pelas particulas
carregadas movimentando-se nos
campos magneticos da galaxia

(b) Raios-X (0.2 - 6 nm). Emissoes
originadas de nuvems de gases em
altas temperaturas e regides proximas
a buracos negros

(c) Regiao Infravermelha (satélite IRAS)

Kaufmann & Freedman, Universe




- O ceu noturno observado em
diferentes regides espectrais

(d) Vista das costelacoes de Orion e de
Sagitario na regiao visivel. As areas

escuras se devem a poeira que
d RIMUXG bloqueia a luz visivel.

(e) Regiao ultravioleta (135 — 255 nm)
mostrando as estrelas (hot stars) em
torno de Orion e de Cygnus.

Kaufmann & Freedman, Universe




A espectroscopia revelando a composicao quimica dos planetas

Titan (satelite de Saturno)
Espectro da luz solar refletida de Titan

Intensity

O, (Earth)
/ Antes de chegar no telescopio, a luz

CH, CHy

480 5;0 5‘;0 5;0 6(I10 611’;0 6t|';0 6;0 750 750 passa pela atméSfera do SOI I’ICa em

i hidrogénio (absorcdo em 656 nm) e a
atmosfera da Terra (absorgao do O,).

Absorption lines of methane (CH,
produced in Titan's atmosphere

Os gases da atmosfera de Titan séao
responsaveis pelas absor¢cdo em 620
nm e 730 nm, atribuidas ao metano
CH,

Absorption line of oxygen (O,)
produced in Earth's atmosphere

T Absorption line
of hydrogen (H) -

oduced in Sun's > .
P g Earth Kaufmann & Freedman, Universe

atmosphere




A espectroscopia revelando a composicao quimica dos planetas
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The Spectrum of Jupiter's Moon Europa Infrared light from
the Sun that is reflected from the surface of Europa, one of Jupiter's
moons, has almost exactly the same spectrum as light reflected
from ordinary ice. This shows that the surface of Europa is made
predominantly of ice and not rock.

Europa (Lua de Jupiter)
Espectro da radiacao infravermelha
refletida da superficie de Europa

A comparacao deste espectro com
aquele do gelo permitit aos
astronomos concluir que o gelo é o
principal constituinte da superficie
de Europa.

Kaufmann & Freedman, Universe




