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1 Breve descricao da disciplina

Pretende-se preparar os alunos dos cursos de Bacharelado em Quimica em tépicos centrais
de elucidagao estrutural utilizando técnicas espectroscopicas e espectrométricas — viz., espec-
troscopia na regiao do UV-Vis e do infravermelho (IV), espectrometria de massas (EM) e espec-
troscopia de ressonancia magnética nuclear (RMN) — que serdo 1teis em situagoes académicas e
profissionais futuras. Especificamente, serdo abordados fundamentos teéricos sobre (i) a espec-
troscopia na regiao ultravioleta-visivel, (ii) a espectroscopia na regiao do infravermelho, (i)
identificagao de grupos funcionais e elementos estruturais pertinentes ao IV, (iv) andlise de es-
pectros de IV, (v) a espectrometria de massas, (vi) aspectos basicos de instrumentagao de EM,
(vii) o fon molecular e regras tteis para anédlise estrutural, (viii) fragmentacoes e rearranjos,
(iz) a espectroscopia de ressonancia magnética nuclear, (x) aspectos basicos de instrumentagao
de RMN, (zi) anédlise de espectros unidimensional, (zii) técnicas alternativas de elucidagao,
(ziii) RMN bidimensional.

2 Bibliografia principal e auxiliar

2.1 Bibliografia principal

1. PAVIA, D. L.; LAMPMAN, G. M.; KRIZ, G. S.; VYVYAN, J. R. Introdugao a espec-
troscopia, 2* ed. Cengage Learning, Sao Paulo. 733 pp., 2016;

2. SILVERSTEIN, R. M.; WEBSTER, F. X.; KIEMLE, D. J.; BRYCE, D. L. Identificacao

espectrométrica de compostos organicos, 8* ed. LTC, Rio de Janeiro. 454 pp., 2019.

2.2 Bibliografia auxiliar

1. KEMP, W. Organic Spectroscopy, 3* ed. Palgrave. 410 pp., 1991;

2. CLARIDGE, T. D. W. High-Resolution NMR Techniques in Organic Chemistry,
3* ed. Elsevier. 537 pp., 2016;

3. FIELD, L. D.; STERNHELL, S.; KALMAN, J. R. Organic Structures from Spectra,
4* ed. Wiley. 466 pp., 2008;

4. BANWELL, C. N.; MCCASH, E. M. Fundamentals of Molecular Spectroscopy, 4*
ed. McGraw-Hill. 324 pp., 1994.



3 Objetivos da disciplina
Ao final da disciplina, espera-se que o aluno possua as seguintes habilidades/compenténcias:

e Saber alguns conceitos bésicos do fenomeno da espectroscopia na regiao do UV-Vis;

e Saber identificar cromoforos, auxdcromos e o efeito da conjugacao em espectros de UV-
Vis;

e Saber aplicar as regras de Woodward-Fieser para dienos e enonas;

e Ser capaz de analisar um espectro de UV-Vis;

e Saber alguns conceitos basicos do fendmeno da espectroscopia na regiao do infravermelho;
e Ter conhecimentos dos principais modos de vibragao;

e Saber os principais nimeros de onda de grupos funcionais relevantes e outros padroes

estruturais em espectros;
e Ter dominio quanto a andlise de um espectro de IV;
e Saber alguns conceitos bésicos do fenomeno da espectrometria de massas;
e Saber os principais modos de ionizagao na EM;

e Ter dominio de reconhecimento padroes isotépicos, do pico do ion molecular e de regras

uteis;
e Ter conhecimento dos principais padroes de fragmentagao em EM;

e Saber alguns conceitos bésicos do fenomeno e da instumentragao da espectroscopia de

ressonancia magnética nuclear;

e Ter dominio dos conceitos de deslocamento quimico, anisotropia magnética, integragao

de sinais, acoplamento escalar e padroes de multiplicidade;
e Ter dominio na analise de espectros 1D de 'H e '3C:;
e Ter conhecimento de técnicas de desacoplamento;
e Ter conhecimento do efeito nuclear overhauser (nOe) e suas implicagoes;
e Ter conhecimento da técnica do DEPT e ter dominio na anélise de espectros;

e Ter conhecimento sobre relaxacao nuclear e seus impactos em espectros;



e Ter conhecimento da técnica de RMN bidimensional;

e Ter dominio na andlise de mapas de contorno COSY e HSQC.

4 Formas de avaliacao

Os alunos serao avaliados por um total de trés provas (P1, P2 e P3) e um trabalho em grupo
(T). A N1 serd composta pela P1 e pela P2. A N2 serd composta pela P3 e pelo T.
Enquanto as provas terao contetdo especifico de acordo com as se¢oes posteriores, o trabalho

em grupo sera estruturado da seguinte forma:

e Os alunos deverao formar trés grupos de 4 pessoas e um grupo de 3 pessoas (totalizando

15 alunos matriculados). No méximo quatro grupos poderao ser formados;

e Cada grupo devera preparar uma apresenta¢ao referente a elucidagao estrutural completa

de um composto especifico utilizando as técnicas estudadas durante a disciplina;

e Cada grupo recebera um conjunto de espectros referentes a uma molécula especifica, da
qual nao se sabe a estrutura. FEntao, esse grupo terd o prazo de, aproximadamente,
trés semanas para realizar a elucidacao estrutural e preparar uma apresentacao que

demonstre os passos dessa analise;

e As apresentacoes serao feitas em dois dias (dois grupos por dia) e terdao duragdo entre
35 minutos e 40 minutos. Cada grupo serd avaliado em relagdo a (i) desenvoltura na
fala, (47) dominio do conteudo da apresentacao, (iii) adesao ao tempo, (iv) qualidade dos

slides e (v) qualidade das respostas a questionamentos.

As notas da N1 e da N2 serao calculadas conforme as Equacgoes 1 e 2. Cada avaliacao

terd peso 1 e valera cinco pontos.

N1=P1+P2 (1)
N2 =P34+ T 2)
5 Datas importantes

Prova 1 (Médulos 1 e2) ................ 14/04/2025

Prova 2 (Médulo 3) ..................... 30/05/2025

Prova 3 (Médulo 4) ..................... 04/07/2025

Trabalho (Grupos 1 e 2) ................ 07/07/2025

Trabalho (Grupos 3 e4) ................ 11/07/2025

Prova substitutiva ................... ... 18/07/2024



6 Calendario

SEGUNDA-FEIRA

SEXTA-FEIRA

Data: 10/3 1

Ementa, datas e informagoes

Data: 14/3 2

1. Espectroscopia na regiao do UV-Visivel

Data: 17/3 3

1. Espectroscopia na regiao do UV-Visivel

Data: 21/3 4

1. Espectroscopia na regiao do UV-Visivel

Data: 24/3 5 | Data: 28/3 6
2. Espectroscopia na regiao do 2. Espectroscopia na regiao do
Infravermelho Infravermelho

Data: 31/3 7 | |Data: 4/4 8
2. Espectroscopia na regiao do 2. Espectroscopia na regiao do
Infravermelho Infravermelho

Data: 7/4 9 | Data: 11/4 10
2. Espectroscopia na regiao do 2. Espectroscopia na regiao do
Infravermelho Infravermelho

Data: 14/4 11 | Data: 18/4

P1: Mdédulos 1 e 2

Paixao de Cristo

Data: 21/4 Data: 25/4 12
Tiradentes 3. Espectrometria de RMN
Data: 28/4 13 | |Data: 2/5

3. Espectrometria de RMN

Recesso escolar




SEGUNDA-FEIRA

SEXTA-FEIRA

Data: 5/5 14 | Data: 9/5 15
3. Espectrometria de RMN 3. Espectrometria de RMN
Data: 12/5 16 | Data: 16/5 17
3. Espectrometria de RMN 3. Espectrometria de RMN
Data: 19/5 18 | Data: 23/5 19
3. Espectrometria de RMN 3. Espectrometria de RMN
Data: 26/5 20 | Data: 30/5 21
3. Espectrometria de RMN P2: Médulos 1 a 3 (RMN de 'H e '3C)
Data: 2/6 22 | Data: 6/6 23
3. Espectrometria de RMN 3. Espectrometria de RMN
Data: 9/6 24 | Data: 13/6 25
3. Espectrometria de RMN 3. Espectrometria de RMN

Entrega dos espectros (T, Grupos 1 e 2)
Data: 16/6 26 | Data: 20/6
4. Espectrometria de Massas Recesso escolar
Entrega dos espectros (T, Grupos 3 e 4)
Data: 23/6 27 | Data: 27/6 28
4. Espectrometria de Massas 4. Espectrometria de Massas
Data: 30/6 29 | |Data: 4/7 30

4. Espectrometria de Massas

P3: Mdédulos 1 a 4




SEGUNDA-FEIRA SEXTA-FEIRA

Data: 7/7 31 | Data: 11/7 32
T: Grupos 1 e 2 T: Grupos 3 e 4
Data: 14/7 33 | Data: 18/7 34

Prova substitutiva

7 Ementa

7.1 Modbdulo 1. Espectroscopia na regiao do UV-Visivel

Tépicos discutidos incluem (7) a natureza da excitacao eletronica, (i) a estrutura de ban-
das e principios de espectroscopia de absorcao, (7ii) conceitos basicos de instrumentagao, (iv)
impactos de solventes, (v) croméforos, auxécromos, deslocamento e efeitos, (vi) o efeito da con-
jugagao, (vii) as regras de Woodward-Fieser para dienos, (viii) as regras de Woodward-Fieser

para enonas, (iz) espectros de compostos arométicos.

Tépico principal Duracao pretendida Bibliografia

Fenomeno da espectroscopia de absorgao Pavia: Cap. 7
no UV-Vis, regras de Woodward-Fieser, e Trés aulas P A

Kemp: Cap. 4

interpretacao de espectros

7.2 Mobdulo 2. Espectroscopia na regiao do Infravermelho

Tépicos discutidos incluem (7) unidades utilizadas, (i7) o processo de absorcao e usos da
espectroscopia no IV, (74) modos de vibracao, (iv) propriedades de ligagoes quimicas e seus
impactos na espectroscopia no IV, (v) aspectos bdsicos de instrumentagao, (vi) andlise de

espectros e tabelas de correlagao, (vii) padroes espectrais de grupos funcionais especificos.

Toépico principal Duracgao pretendida Bibliografia
Fenomeno da espectroscopia de Pavia: Cap. 2
absorcao no IV, modos de vibragao e Seis aulas Silverstein: Cap. 2
interpretacao de espectros de IV Kemp: Cap. 2




7.3 Modbdulo 3. Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear

Tépicos discutidos incluem () descrigao do fenémeno da RMN, (7i) deslocamento quimico
e blindagem, (4ii) aspectos bésicos de instrumentacao, (iv) integragao de sinais, (v) ambientes
quimicos, (vi) fenémenos de blindagem diamagnética, (vii) anisotropia magnética, (viii) o
acoplamento escalar, triangulo de pascal e padroes de multiplicidade, (iz) espectros de 'H
representativos, (z) deslocamentos quimicos de "*C, (zi) desacoplamentos, (i) efeito nuclear
Overhauser (nOe), (ziii) aspectos basicos de relaxagao, (ziv) andlises de DEPT, (zv) espectros
de 'C representativos, (zvi) RMN bidimensional, (zvii) mapas de contorno COSY e HSQC,

(zviii) problemas combinados.

Toépico principal Duragao pretendida Bibliografia
Aspectos basicos do fenomeno da Pavia: Cap. 3, 4, 5, 6, 10
RMN e de instrumentacao, analise 13 aulas Silverstein: Cap. 3,4 e 5

espectral de RMN 1D e 2D. Kemp: Cap. 3

7.4 Mobdulo 4. Espectrometria de Massas

Tépicos discutidos incluem (i) aspectos bésicos de instrumentacao, (i) métodos de io-
nizacdo, (1) analisadores de massas, (iv) espectros de massa, (v) determinagao de massa e
férmula molecular, (vi) abundancias isotépicas, (vii) IDH, regra dos 13 e regra do nitrogénio,

(viii) andlise estrutural e padroes de fragmentagao.

Topico principal Duracao pretendida Bibliografia

, C Pavia: Cap. 8
Métodos de ionizacao, espectros de massas, Quatro aulas Silvggfsﬁ} in'aé)a 1

abundancias isotopicas e analise estrutural AP

Kemp: Cap. 5
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