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1. OBJETIVOS

Aplicar as principais técnicas espectrométricas para a identificagdo e caracterizagdo de estruturas organicas.

2. EMENTA

Espectrometria de Massas. Espectroscopia no Infravermelho (IV). Espectrometria no Ultravioleta UV e Vis. Espectrometria de Ressondncia Magnética Nuclear de Hidrogénio e Carbono Treze (RMN de 1H, RMN de 13C).

Problemas envolvendo todas as técnicas em conjunto.

3. PROGRAMA
1. Espectrometria de massas

1.1 Instrumentagio

1.2 Instrumentos e o método de separagio dos fons

1.3 Determinagdo da férmula molecular
1.4 Reconhecimento do pico do fon molecular

1.5 Fragmentagdes

1.6 Espectros de massas das classes quimicas principais

1.7 Hidrocarbonetos saturados
1.8 Hidrocarbonetos insaturados
1.9 Compostos aromaticos

.10 Alcoois

.11 Fenois

.12 Fteres

.13 Cetonas

.14 Aldeidos

.15 Acidos carboxilicos

.16 Esteres

.17 Lactonas

.18 Aminas

1.19 Amidas

1.20 Nitrilas

1.21 Nitrocompostos

1.22 Nitritos

1.23 Nitratos alifdticos

1.24 Compostos de enxofre

1.25 Compostos halogenados
1.26 Compostos heteroaromaticos
1.27 Aminoacidos

1.28 Triglicérides

1.29 Macromoléculas

1.30 fons moleculares comuns
1.31 Fragmentos comuns eliminados

1.32 Séries de fragmentos caracteristicos

N

. Espectrometria no infravermelho (IV)
2.1 Introdugdo
2.2 Espectros de "background"
2.3 Teoria
2.4 Instrumentagdo

2.5 Manipulagdo de amostras
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2.6 N-alcanos

2.7 Alcenos

2.8 Alcinos e nitrilas

2.9 Hidrocarbonetos aromdticos mononucleares
2.10 Alcoois e fendis

2.11 Fteres

2.12 Compostos carbonilicos

2.13 Cetonas

2.14 Aldeidos

2.15 Acidos carboxilicos

2.16 Esteres

2.17 Esteres ciclicos - lactonas

2.18 Halogenetos de acila

2.19 Anidridos

2.20 Amidas

2.21 Amidas ciclicas - lactamas

2.22 Aminas

2.23 Isocianatos

2.24 Isotiocianatos

2.25 Iminas e oximas

2.26 Nitro compostos

2.27 Sais de dcido carboxilico

2.28 Sais de aménio

2.29 Aminodcidos

2.30 Compostos orgénicos halogenados
2.31 Mercaptanas

2.32 Outros compostos organicos de enxofre
2.33 Compostos fosforados

2.34 Aplicagdes da espectrometria no IV

2.35 Estratégia para andlise de um espectro IV

. Espectrometria no ultravioleta UV-Vis

3.1 Introdugdo

3.2 Transigdo eletronica de espécies contendo e-: p, s, n

3.3 Croméforos

3.4 Sistemas conjugados

3.5 Espectro do azuleno

3.6 Compostos carbonilicos conjugados
3.7 Absorcdo de benzeno e derivados
3.8 Solventes

3.9 Regido de transparéncia de solventes
3.10 Adigdo de aditivos

3.11 Regras de Woodward

3.12 Outras aplica¢des de UV-Vis

4.1 Introdugdo

4.2 Os espectros

4.3 Conceitos bdsicos e instrumentos

4.4 O mecanismo de absorgio (Ressonancia)
4.5 Instrumentagio

4.6 Instrumentos Modernos

4.7 Manipulac¢ao da amostra

4.8 Deslocamento Quimico

4.9 O ambiente quimico e o deslocamento quimico

4.10 Eletronegatividade
4.11 Anisotropia diamagnética

4.12 Ligagéo de Hidrogénio
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4.13 Regioes caracteristicas de Desl. Quim. De 'H

4.14 Faixas de deslocamentos Quimicos de carbono 3¢

4.15 Integragdo dos picos de RMN

4.16 Acoplamento de spins — hidrogénio (I H)

4.17 A origem dos acoplamentos

4.18 O mecanismo dos acoplamentos

4.19 Tipos de desdobramentos

4.20 A for¢a do campo magnético

4.21 Calculando J e mais sobre J

4.22 Alguns J importantes de saber

423 Sistemas com 'H ligado a heterodtomos

4.24 Acoplamentos em RMN de 3C

4.25 Dept

4.26 Acoplamento a longa distancia

4.27 Célculos de deslocamentos quimicos - RMN de 'H
4.27.1 Clculo para prétons metilénicos
4.27.2 Alcenos substituidos
4.27.3 Aromiticos substituidos

4.28 Célculos de deslocamentos quimicos - RMN de 3¢
4.28.1 Alcanos lineares e ramificados
4.28.2 Alcanos e cicloalcanos com outros substituintes
4.28.3 Alcenos

4.28.4 Aromdticos substituidos

5. Problemas envolvendo todas as técnicas em conjunto
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