Espectroscopia Molecular

Ocorréncia: 32 semestre

Carga horaria: TP 45h; OT 7.5h
ECTS: 5,5

Area disciplinar: Quimica

Objetivos de aprendizagem (conhecimentos, aptidées e competéncias a desenvolver pelos
estudantes):

Esta UC tem como objetivo aprofundar os conceitos de ligacdo quimica nas suas varias abordagens
e ocorréncias, apresentando também as varias técnicas espectroscdpicas como ferramentas para
observar as propriedades de dtomos, moléculas e liga¢des. Esta UC ird expandir alguns dos temas
introduzidos na UC "Quimica Geral". A ligacdo quimica serd explorada como uma extensdo natural
das propriedades dos atomos, incluindo-se aqui uma abordagem computacional inicial. Uma
introducdo a termodinamica como guia do estabelecimento de ligagcdes atdmicas e moleculares
estd também incluida. As espectroscopias de absorcdo serdo apresentadas em estreita relagao
com as caracteristicas estruturais por elas elucidadas; a espectrometria de massa e a ressonancia
magnética nuclear serdo mostradas como ferramentas analiticas estruturais mas também em
correlagdo com as espectroscopias de absorcdo e em paralelo com as abordagens computacionais

habitualmente utilizadas para resolver e modelar estruturas.

Contelidos programaticos:

1. Atomos e estrutura molecular. Ligacdo quimica como partilha de electrdes. Electronegatividade e
ligacGes polares. Ligacdo metdlica 2. Teoria de Repulsdao dos Pares Electrénicos de Valéncia; Teoria
das Orbitais Moleculares; Teoria da Ligacdo de Valéncia. Deslocalizagdo, ressonancia e hibridizacdo

3. Geometria molecular. Simetria e desvios da simetria



4. InteracgGes intermoleculares - interacgOes electrostaticas e ligagcdes de hidrogénio

5. Introducdo a termodinamica - entalpia, entropia e energia de Gibbs na interac¢do de dtomos e de
moléculas

6. Espectroscopia como consequéncia da estrutura - electrdes, atomos e moléculas como fontes de
sinais espectroscopicos.

6.1 Espectroscopia de ultravioleta-visivel
6.2Fluorescéncia e fosforescéncia
6.3A espectroscopia de infravermelho - vibracdo de ligacdes e elucidagao estrutural

6.4.A ressonancia magnética nuclear e a espectrometria de massa como ferramentas de elucidacado
estrutural

6.5.Difrac¢do de raios-X para andlise de cristais
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