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OBJETIVOS

A disciplina ELUCIDACAO ESTRUTURAL DE COMPOSTOS
ORGANICOS tem como objetivo capacitar os alunos na utilizacio das
técnicas espectrométricas e espectroscopicas para a identificacao e
caracterizacao estrutural de compostos organicos.

Ementa

Espectrometria de Massas; Espectroscopia no Infravermelho (IV);
Espectroscopia no Ultravioleta e Visivel (UV/Vis); Espectroscopia de
Ressonancia Magnética Nuclear (RMN); Espectroscopia de RMN em duas
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dimensoes.
PROGRAMA

1. ESPECTROMETRIA DE MASSAS: Aspectos gerais, insercao da amostra,
métodos de ionizacao, analisadores e registro dos espectros, espectro de
massas em alta resolucao, determinacao da massa exata e massa molar,
estudos das fragmentacoes nos diferentes modos de ionizacio, padroes de
fragmentacao, utilizacao do espectro de massas na elucidacao estrutural de
compostos organicos.

2. ESPECTROSCOPIA NO INFRAVERMELHO: Aspectos gerais,
instrumentacdo, modos de vibracoes moleculares, frequéncias de
absorcoes caracteristicas de grupos funcionais em moléculas organicas,
utilizacao do espectro na regiao do IV para a elucidacao estrutural de
compostos organicos.

3. ESPECTROSCOPIA NO ULTRAVIOLETA/VISIVEL: Aspectos gerais,
instrumentacao, tipos de transicoes eletronicas, sistemas conjugados,
cromoforos, aplicacao de regras empiricas na determinacao o
comprimento de onda de absorcoes em sistemas conjugados, utilizacao do
espectro de UV/VIS na elucidacao estrutural de compostos organicos.

4. ESPECTROSCOPIA DE RESSONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE
HIDROGENIO (RMN de 'H): Aspectos gerais, Instrumentacao,
deslocamentos quimicos, integracao dos sinais, acoplamento spin-spin,
constante de acoplamento, utilizacao do espectro de RMN de 'H na
determinacio de estrutura de compostos organicos. Introducao a Imagens
por Ressonancia Magnética Nuclear (IRMN).

5. ESPECTROSCOPIA DE RESSONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE
CARBONO 13 (RMN de 3C): Aspectos gerais, deslocamentos quimicos;
espectros de RMN de *3C totalmente acoplado e desacoplado; DEPT;
utilizacao do espectro de RMN de '3C na determinacao de estrutura de
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compostos organicos. Introducao a RMN de sélido.

6. ESPECTROSCOPIA DE RMN BIDIMENSIONAL

(CORRELACOES): Introducio, teoria, a espectrometria de correlacio,
principais técnicas de correlacoes: COSY; DQF-COSY; NOESY; HETCOR;
HMQC; HSQC; HMBC; INADEQUATE; TOCSY, introducao a RMN 3D.

7. ELUCIDACAO DE ESTRUTURAS ORGANICAS APLICANDO O
CONJUNTO DE TODAS AS TECNICAS ESTUDADAS.
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