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ESPECTROSCOPIA NO INFRAVERMELHO:

METODO INSTRUMENTAL PARA A DETECCAO DE GRUPOS FUNCIONAIS

l Técnica Radiagéo
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- FO”Ee e Amostra Detector Processamento Espectro
interferdbmetro

Vibracao
dos atomos

Exemplo de Aradiacéo no infravermelho ndo possui energia suficiente para excitar elétrons, como € o caso quando algumas
espectrometrode IV moléculas interagem com a luz visivel, ultravioleta ou com formas de luz de energia mais alta.)
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Como Funciona o Espectrometro de Infravermelho (FT-IR):
Dos Componentes a Identificagcao das Fung¢des Organicas

1. Fonte de Radiagao
Infravermelha (Fonte F)

Radiagdo IR
policromética
(4000-400 cm™)

Globar

Interferometro de Michelson

Laser Interno de Calibragao
Monitoramento continuo
de posigao

-

3. Espelho .
Fixo (EF) Mével (EM)
3. Espelho
Movel
_/

3. Espelho
Fixo (EF)

3600 - 2700 cm"’

(Estiramento com Hidrogénio)

2. Divisor de Feixe
(Beam Splitter - DF)

(KBr coated with Germanium)
Como Obter e Interpretar as Bandas das Fungdes Organicas (Principio da Posigdo das Bandas - Lei de Hooke)
2300 - 1900 cm™!

(Triplas Ligagoes e Acumuladas)

. O-H N-H C-H
(Alcools/Fendis)  (Aminas/Amidas) (Alifaticos/Aromaticos)
. 3400-0200 3500-9070 3300-2850
Acidos 3400-2400 NH,

7<0H

NH,

NH,

.0

(Alcinos)
2260-2100

4. Compartimento
da Amostra

n/as
/ G

Solid Gas

A amostra absorve
frequéncias especificas
correspondentes as suas
ligagdes quimicas.

(Regiao de Carbonila e Duplas)
(o) C=0 (Carbonilas Geral - Esteres,
Aldoldos, Cetonas, Acidos, Amidas)
1820-1630
C=N Acidos Carboxilicos (1730-1700)
2(2'\16%{'?2830 Esteres (1750-1735)
Cc=C
N N=C=0 —/ (Alcenos/Aromaticos
Il ('38352621505) 1675-1450
A

5. Detector e Sistema
Computacional

E

DTGS/MCT

1900 - 1500 cm™

_ Interferograma
(Slnal no D0m|n|0 dO TempO) Transformada Répida
de Fourier (FFT)
Corregao de Fundo
(subtracts CO,/H,0)
A

()]

e

3

S

(%]

Ne)

<

Wavenumber "

Espectro de Absorgao
(Dominio da Frequéncia cm)

1500 - 600 cm™’

(Regiao de Impressao Digital / Fingerprint)

Padroes Complexos
(Dobramentos e Estiramentos Simples)

O. C-O (Eteres/Alcoois/Esteres)
<~ 7™\ 1300-1000
C-N

C-X (Halogénios)
Deformagoes fora do
plano de anéis aromaticos

S



ESPECTROSCOPIA NO INFRAVERMELHO

Laser para calibracao do comprimento de onda
/

Fonte de radiacao IV

Opera pela passagem de

N NI .
:!_-JL_# ]L um feixe
1‘

Ll deradiagao IV por uma

Interferometro

de Michelson:
Espelho movel -

Divisor de feixe ,

: Espectro
Espelho fixo amostra, comparando a
Transformada o ~ eg e
- & de Fourier radiacao transmitida
—— pela
— oot amostra a transmitida na
Interferograma

auséncia da amostra.

Amostra |

(Diagrama adaptado do programa de computador “IR Tutor”, Columbia University.)

QUAISQUER FREQUENCIAS ABSORVIDAS PELA AMOSTRA SE TORNARAO APARENTES PELA
DIFERENCA OBSERVADA NA COMPARACAO.



NUMERO DE ONDA

A posicao de uma banda (ou pico) de absorcdo em um espectro de IV pode ser especificada em unidades de
numero de onda (v).

COMPRIMENTO DE ONDA
é a distancia entre dois pontos equivalentes da

@
I onda, normalmente de um pico até o préximo
pico.

Por exemplo: A=10 pm (um ciclo ocupa 10 micrometro)

) O niimero de onda (cm™") indica quantos ciclos completos da
NUMERO DE ONDA onda caberiam em 1 cm.

2 O numero de onda é Por exemplo:
simplesmente 1 « 1000 cm™" > aproximadamente 1000 ciclos por centimetro
oinverso do = _ e 2000 cm™~" > aproximadamente 2000 ciclos por centimetro
comprimento de A e 4000 cm™" > aproximadamente 4000 ciclos por centimetro

onda:
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VIBRACAO MOLECULAR
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(movimento do tipo tor¢ao)

PRINCIPAIS FATORES\

ATOMOS LEVES VIBRAM EM
FREQUENCIA MAIOR

1 MASSA DOS ATOMOS

AS LIGACOES TRIPLAS SAO
MAIS RIGIDAS (E VIBRAM EM
FREQUENCIAS MAIS ALTAS)

2 RIGIDEZ DAS LIGACOES

Vibracao de deformacao
angular fora do plano C - H N - H o H




VIBRACAO MOLECULAR

GRUPO LIGACAO FAIXA DE FREQUENCIA (cm ™)
Alquila C—H 2853-2962
Alcool O—H 3590-3650
Amina N—H 3300-3500
/ GRUPO LIGACAO FAIXA DE FREQUENCIA (cm™") \
Alquino C=C 2100-2260
Nitrila C=N 2220-2260
Alqueno C=C 1620-1680
\ Carbonila C=0 1630-1780 /

A radiacao infravermelha é absorvida quando a frequéncia da radiacao
coincide com uma vibracao molecular que produz uma variagcao no
momento de dipolo da molécula.



QUAL BANDA TEM MAIOR ENERGIA?
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INTERPRETANDO ESPECTROS DE INFRAVERMELHO
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INTERPRETANDO ESPECTROS DE INFRAVERMELHO
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INTERPRETANDO ESPECTROS DE INFRAVERMELHO
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INTERPRETANDO ESPECTROS DE INFRAVERMELHO
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0-H (Alcoois e Fendis)
3400 a 3200 cm’

™

Formato largo e
arredondado devido a
forte ligacao de
hidrogénio.

--------------------

N-H (Aminas e Amidas)
3500 a 3100 cm™’

Regra de Ouro:
Aminas Primarias (-NH,) geram 2 bandas (gémeas).

Aminas Secundarias (-NH) geram 1 banda isolada.




Transmitancia (%)
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Algoritmo de Diagnostico de Carbonilas (C=0 em ~1715 cm-1)

Tipo Estrutural

Frequéncia-Base

Parceiro de Confirmacao no Espectro

Banda O-H monstruosamente larga

Acido Carboxilico |  ~1710 cm™? (3400-2400) engolindo 0 0-H
mgeido | ~masamt | PR 50 e 2750
Ester ~1740 cm Bancak-c fo(ic;szs(i)gi:]e_ll)z B 98 fags
Amida ~1650 cm-L Banda N-H visgl,\ll,{%loecarflnun0|ada em
Cetona ~1715 cm-L Diagnastico por Exclusao (Nenhum dos

sinais parceiros acima esta presente)

M Gemini Note

ook



EXEMPLO

Transmitancia (%)

Acido Acetilsalicilico
(Aspirina)

Férmula Molecular: C4HO,

@ Carbono (0)
. Hidrogénio (H)
@ Oxigénio (0)
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Dr. Rafael Vieira,
Quimica Organica,
Quimioinformatica &
Ciéncia de Dados
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Professor e pesquisador especializado em quimiometria,
aprendizado de maquina e analise de produtos naturais, atuando
na formagao de novos pesquisadores na interse¢ao entre quimica,
estatistica e ciéncia da computacgao.
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4 Espectroscopia no infravermelho

Infrared Interpretation System

Descubra a estrutura a partir das bandas do espectro de infravermelho

Digite as bandas observadas no espectro (cm™):

Ex.: 3300, 2950, 1715, 1450, 1250

Separe por virgula, espago ou ponto e virgula. Uma banda s6 também vale: 1715.

+ Formula molecular (opcional) =+ Dicas de notacéo (forte, larga...)

COMO FUNCIONA

/\
= (& 4 '
PASSO 1 PASSO 2 PASSO 3 PASSO 4

Bandas Ligagcoes Grupos funcionais Classe provavel

Digite os numeros de onda Cada banda é comparada Evidéncias sao Fungdes organicas mais
observados as faixas tipicas combinadas passo a passo compativeis
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