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DECANATO DE PESQUISA E POS-GRADUACAO

PROGRAMA ANALITICO

DISCIPLINA

CO]?IGO IC - 1303 NOME: Determinacio Estrutural em Quimica Orgéanica
CREDITOS - 6-90T

Cada crédito corresponde a 15h/ aula

DEPARTAMENTO DE QUIMICA — Programa de Pés-graduacio em Quimica Orgénica

INSTITUTO DE CIENCIAS EXTAS - UFRRJ

OBJETIVOS DA DISCIPLINA:
- Apresentar os conceitos teoricos dos quatro métodos fisicos de analise e ensinar como
utiliza-las para determinar estruturas substincias organicas.
- Dar nogoes basicas e aplicacdo de algumas técnicas especiais de RMN e preparacio de
derivados.

EMENTA:

1. Espectroscopia no Infravermelho
2. Ressonancia magnética nuclear
3.  Espectrometria de massas.

4.  Espectroscopia no Ultra Violeta e Visivel

5. Aplicagdo das técnicas em conjunto, incluindo preparacdo de derivados para determinacdo

estrutural de substancias organicas
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Unidade 1 (Espectroscopia no Infravermelho): 10 h.
1.  Introducédo

2. Tipos de vibragao

4 Teoria de oscilador harmdnico

5. Equipamentos de IV - FT

6.  Preparagdo de amostra para analise [V

7.  Interpretacao de espectros IV

7. ldentificacdo das fungdes organicas através de espectros no IV
8 Relagdo estrutura e frequéncia de absorgao.

9 Efeitos de solventes

10. Aplicagdes

Unidade 2 (Ressoniancia Magnética Nuclear): 26 h.

1. Introdugdo e principios basicos de ressonancia magnética nuclear
Técnica de pulso e transformada de Fourier

Deslocamento quimico

Acoplamento Spin-spin

Efeito nuclear Overhauser

Interpretacao de espectros 1D

Correlagdo deslocamento quimico/fungdes organicas, feicdes de sinais.
RMN de carbono-13

Seqiiéncias de multipulsos

Técnicas de identificagdo da multiplicidade do carbono.

Introducio a analise de espectros de RMN de 'H e '°C

Técnicas de multipla irradiagdo

Obtengao e de espectros bidimensionais (lH,lH — COSY, NOESY, HETCOSY;
COLOC; HMQC, HMBC)

13. Interpretacao de espectros 2D
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Unidade 4 (Espectrometria de Massas): 18 h.

1.  Desenvolvimento historico

Equipamentos

Processamento de amostra no EM.

Principais técnicas de ionizacao e aplicacao.

Informagdes do espectro de massas

Analise de espectros de massas

Propostas de mecanismos para identificar ions dos picos presentes no espectro.
Substancias que contém as fungdes: C-C, C=C, C-Z e C=Z e compostos aromaticos em diferentes
tipos estruturais.

11.  Aplicagdo CG-EM, CL-EM.
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Unidade 2 (Espectroscopia no Ultra-violeta e Visivel): 6 h.
1.  Absor¢ao de luz

2. Orbitais atomicos e moleculares

3.  Espectro de absor¢ao de substancias simples
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Espectro de absor¢ao de compostos carbonilados

Compostos alfa, beta-insaturados

Espectro de absorcao de substancias aromaticas

Efeito de solvente com alteracdo quimica da espécie.

Utilizagcdo de aditivos como método de determinagdo do padrdo de oxigenacdo em compostos
aromaticos.

Unidade 5 (Aplicaciao de Técnicas em Conjunto): 30 h.
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Aplicagdo de métodos fisicos: espectrometria no UV e visivel, [V, RMN de H e ~C (uni e
bidimensionais) e espectrometria de massas em conjunto para a determinacdo de estruturas de
compostos organicos

Aplicagao de métodos quimicos (utilizagdao de derivados) para a confirmacao de
estruturas propostas com base em métodos fisicos.
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