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RESUMO

Espectroscopia é a ciéncia que estuda a interacdo da radiacdo eletromagnética com
a matéria. A espectrofotometria no infravermelho apresenta-se como uma poderosa
ferramenta na identificacdo de compostos organicos e inorganicos puros e tem sido usada
devido a confiabilidade nos dados gerados em relacdo a caracterizacdo, identificacdo e
quantificacdo da estrutura da amostra analisada. Neste contexto a proposta desse trabalho
é descrever alguns pressupostos tedricos sobre a atuacdo do equipamento em amostras
organicas através de uma revisdo na literatura. E dentre os instrumentos utilizados para a
espectroscopia infravermelha, o aparelho de FTIR se destaca por sua constitui¢do, seu
funcionamento e sua forma de analise em amostras organicas. A técnica utiliza pouca
quantidade de amostra e apresenta rapidez na aquisi¢cdo dos espectros fornecendo
informacdes essencialmente qualitativas. A espectroscopia no infravermelho tornou-se
relativamente simples e barata, quando comparada a outros métodos espectroscopicos e

ainda capaz de oferecer informagdes importantes para analises qualitativas.
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INTRODUCAO

Espectroscopia é a ciéncia que estuda a interacao da radiacdo eletromagnética com
a matéria (SKOOG et al., 2002). As medidas espectroscopicas sdo baseadas na medida

da quantidade de radiacdo produzida ou absorvida pelas moléculas ou &tomos presentes



na amostra de interesse. De acordo com a regido do espectro eletromagnético envolvido
nas medidas podemos classificar os métodos espectroscOpicos como: raios y; raios X;
ultravioleta (UV); visivel (VI1S); infravermelho (IV); micro-ondas e radio frequéncia (RF)
(SKOOG et al., 2010).

A espectrofotometria na faixa do infravermelho apresenta-se como uma poderosa
ferramenta na identificacdo de compostos organicos e inorganicos puros, pois é capaz de
identificar diferentes ligagdes quimicas entre 4tomos pelas deformagdes rotacionais e
vibracionais, as quais absorvem energia em determinada frequéncia de ressonancia, de

acordo com as caracteristicas quimicas dos atomos envolvidos. (SKOOG et al., 2010).

A regido espectral do infravermelho compreende radiacdo com nameros de onda
no intervalo de aproximadamente 12.800 a 10 cm™ ou comprimentos de onda de 0,78 a
100um (SKOOG et al, 2002).

A espectroscopia no infravermelho tem sido usada devido a confiabilidade nos
dados gerados em relagdo a caracterizagdo, identificagdo e quantificacdo da estrutura da
amostra analisada. Além disso, uma das suas caracteristicas é permitir analises utilizando
amostras em diferentes estados fisicos como sélidos, liquidos e gasosos (SHAI, 2012).
Assim, o objetivo do trabalho é descrever alguns pressupostos tedricos sobre o FTIR em

amostras organicas.
MATERIAL E METODOS

Nesse trabalho foi realizada uma revisdo literaria a respeito do FTIR em

compostos organicos com o objetivo de contribuir para o entendimento do mesmo.
RESULTADOS E DISCUSSAO
ESPECTROMETRIA DE ABSOR(;AO NO INFRAVERMELHO MEDIO

Quando uma amostra organica é exposta a uma radiacdo que pode ser absorvida,
ocorre um movimento vibracional ou rotacional. Para ocorrer esse movimento €
necessario que haja variagdo no momento de dipolo, e consequentemente, 0 campo

elétrico alternado da radiac&o vai interagir com as moléculas (SKOOG et al., 2002).

As posicdes relativas dos &tomos em uma molécula variam continuamente como

consequéncia de inimeros tipos de vibragdes e rotagdes em torno das ligacbes da



molécula. As vibragdes caem nas categorias de estiramentos e de deformacdes angulares.
Quando no eixo de uma ligacdo entre dois &tomos ocorre uma variagdo continua na
distancia interatbmica, entdo significa que ha uma vibracdo de estiramento na molécula,
porém se a variacdo for no angulo entre duas ligacdes, entdo ha uma vibracdo de
deformacéo angular, que se caracteriza em quatro tipos: tesoura (scissoring), balancgo
(rocking), sacudida (wagging) e torcao (twisting) (SKOOG et al., 2002).

INFRAVERMELHO TRANSFORMADA DE FOURIER.

Foi a partir da década de 80 que houve uma considerdvel mudanca nos
instrumentos para estudos na regido do infravermelho médio. Os instrumentos mais
antigos sdo do tipo dispersivo, baseado em redes de difracdo e a regido do infravermelho
médio € usada principalmente para analise organica qualitativa e determinacdo de

estrutura baseada em espectros de absor¢éo (SKOOG et al., 2002).

Nos dias atuais, dentre o0s instrumentos utilizados para espectroscopia
infravermelha destacamos o espectrofotdometro com transformada de Fourier (FTIR).
Transformada de Fourier € um processo matematico pelo qual o interferograma é
analisado em seus componentes de frequéncias com suas amplitudes correspondentes
(CIENFUEGOS e VAITSMAN, 2000).

ESTRUTURA E FUNCIONAMENTO DE UM ESPECTROMETRO FTIR

Sdo trés componentes basicos de um espectrometro: a fonte de radiacdo no
infravermelho médio; um interferémetro de Michelson, formado por dois espelhos, sendo
um fixo e outro movel; e um divisor de feixe, composto de um cristal de KBr
(CIENFUEGOS e VAITSMAN, 2000).

Um feixe de radiacéo é incidido no interferémetro de Michelson e ao passar pelo
espelho semi-prateado (divisor de feixe) divide-se, percorrendo dois caminhos distintos
e perpendiculares entre si, ou seja, 50% da radiagdo é transmitida e 50% é refletida.
Ambos retornam ao divisor de feixes se recombinando com um perfil do batimento,
formando interferéncias construtivas e destrutivas, sendo estas direcionadas a celula de
ATR. Conforme a posicdo do espelho movel, se tem como maxima interferéncia
construtiva uma determinada frequéncia, tal que no intervalo de espaco percorrido pelo
espelho, as frequéncias entre 650 e 4000 cm * assumem o maximo de interferéncia pelo

menos uma vez. Apos o feixe incidir na amostra é direcionado a um detector fotossensivel



que ird captar o sinal luminoso, transformando-o em um interferograma, que por sua vez,
passaré pela Transformada de Fourier, convertendo o interferograma em um espectro de
absorcédo oOptica infravermelha, sendo do tipo intensidade de absorcdo (ou absorbancia)
em funcdo do numero de onda (relacionado a energia vibracional da molécula)
(FIGUEIREDO, 2009; I1ZIDA, 2007).

AMOSTRAS ORGANICAS

A aquisicdo dos espectros depende do tipo de amostra que se quer analisar, por
exemplo, amostras liquidas precisam ser depositadas em células especificas que possuem
alta transmissdo na faixa do infravermelho médio, o que ndo é facilmente encontrado
(FIGUEIREDO, 2009).

No caso de po, existe a necessidade da amostra ser preparada com KBr para se
obter uma boa transmissdo da amostra, neste caso, 0 acessorio de reflectancia total
atenuada (ATR) pode ser o mais indicado, assim como a fotoacustica, ambas células
acopladas ao espectrofotometro FTIR (FIGUEIREDO, 2009).

DISCUSSOES

Os espectros, em geral, fornecem informagdes essencialmente qualitativas.
(BAES e BLOOM, 1989). Com o desenvolvimento da técnica transformada de Fourier
(FTIR), obteve-se maior velocidade na leitura dos espectros de infravermelho, permitindo
a obtencdo de um somatorio de muitos espectros, melhorando a definicdo dos sinais e a
exatiddo da analise. A informacdo provida pela analise comparativa entre espectros é de
maior valia que a analise de um espectro isoladamente (PICCOLO, 1988). Paralelamente,

com o desenvolvimento da técnica, observou-se a reducdo no custo do equipamento.
CONCLUSOES

O FTIR € um instrumento com ampla gama de utilizacbes no mercado, desde
setores industriais, farmacéuticos, até mesmo agricolas, tendo alto potencial na
identificacio e na caracterizacao de diversos compostos. E uma técnica que utiliza pouca
quantidade e diferentes tipos de amostra, apresenta também rapidez na aquisicdo dos

espectros fornecendo informacgoes essencialmente qualitativas.
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