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Radiação infravermelho absorvida
      

                              frequência:            12 <    < 120 THz

          comprimento de onda:          25 <    < 2,5 m

 número de onda (wavenumber):    400 <      < 4000 cm-1 
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Espectroscopia Vibracional-Rotacional



Espectroscopia Raman



laser, o = 514,5 nm
          ǁ𝜈o = 19436 cm-1
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Espalhamento Stokes
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Raman shift
  1000 cm-1
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Atividade no infravermelho: dipolo oscilante

Variação do momento de dipolo elétrico com a vibração:

ind  cos[2(o ± vib)t]

Eo.cos(2ot)

Atividade no Raman: polarizabilidade oscilante

dipolo induzido polarizabilidade

ind = .E campo elétrico da 
radiação incidente



Modos Normais de Vibração

x1                                                         x2                        x

coordenada normal

         Q = x2 – x1

coordenadas cartesianas

r

Q = r

coordenada interna

potencial harmônico

(Qequil. = 0)



Modos Normais de Moléculas Poliatômicas



𝑉 𝑥 =
1
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𝑘𝑥2 

𝑘 =
𝑑2𝑉

𝑑𝑥2
𝑥𝑒𝑞

Coordenada normal Q como combinação linear de coordenadas cartesianas Xi :

deslocamento da coordenada cartesiana Xi no modo normal Q

Modos Normais de Moléculas Poliatômicas



V = ½ Xt        D        X

Matriz Hessiana



V = ½ Xt        D        XLt L   Lt L   

Qt Q

i
2 = [L D Lt]iiDiagonalização da Hessiana
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