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+ Absorcion de especies organicas e inorganicas

¥+ El espectrofotometro
+ Componentes
+ Equipos
+ Disenos

¥+ Aplicaciones Analiticas
+ Analisis cuantiativo
+ Analisis de mezclas
+ Valoraciones Espectrofotomeétricas
+ (Calculo de constantes de Equilibrio
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Absorcion de compuestos organicos ,
¢ En fase de vapor las moléculas

espectros de absorcion UV-VIS pueden rotar y vibrar libremente
= multiples bandas
correspondientes a las distintas
absorciones individuales a cada
uno de los niveles vibro-
rotacionales
o ¢ En estado condensado, la libertad
1,2,4,5-tetrazina g de giro esta restringida y, las rayas
: correspondientes a los transitos a
_ los distintos niveles de energia
}""‘%cf" rotacionales  corresponden a
H energias tan proximas que se ven
como un continuo
= s as =R @ La presencia del disolvente
c} En solucién t modifica E niveles vibracionales
i i de forma irregular & la absorcién
correspondiente a [moléculas]
adquiere una distribucion
gausiana & bandas de absorcion
=] = Este efecto es mucho mas
. . acusado para disolventes
el 00 i 600 polares como el agua que
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Teoria de orbital molecular
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Tipos de electrones

¢ Electrones compartidos, que participan directamente en el
enlace y estan asociados a mas de un atomo. Estos electrones
pueden encontrarse en orbitales moleculares de tipoc o &

¢ Electrones externos no compartidos que no participan en el
enlace y se encuentran en orbitales atomicos. Estos electrones
se denominan no enlazantes (n) y aparecen en moléculas con
atomos dadores de electrones, como N, S, O o halogenos
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¢ Eo#En#En
@ La absorcién de radiacién = el paso niveles energéticos mas TOM
altos (estado excitado) de estos tipos de e

Tipos de transiciones posibles

n=2>n1* < t21n* < n20c* << o2 oc*
> AE
< A

| UV -VIS | UV lejanol UV vacio
750 nm 200 nm 180 nm

Tipos de transicion < > region espectral

¢ T AE & { A de la radiacion necesaria para originar la transicion e

@ e compartidos de enlaces sencillos & ¢ > ¢* = AE T & UV vacio (A <
180 nm) & espetrofotdmetros de vacio (Optica de LiF)

¢ Compuestos que contienen en la molécula un grupo funcional que suministra
orbitales m, puede dar origen a transiciones n =2 ©* o 7w =2 7* (mas
comunes) = UV- VIS (200-750 nm)



Bandas de Absorcion originadas por diferentes transiciones
electronicas
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Caracteristicas de absorcion de algunos cromoforos TOM

Tipo de
Cromdéforo Ejemplo Disolvente Aiinm) Eoii transicidn
Alqueno CH,;,CH=CH, n-Heptano 177 13.000 R—>n*
Alguino CH,,C=C—CH, n-Heptano 178 10,000 n—>n*
196 2.000 -
225 160 -
0
Carbaonilo Cl 13&':':}{1 n-Hexano [ 86 1000 H—>a*
280 I6 n—+n*
Q
l'.'_‘HiL!_'l“.“H n-Hexano 180} grande n—+a*
293 12 n—n*
0
Carboxilo Cl I3{|_“|'.'[JH Etanol 204 4] n ==
0O
Amido CHgJ:lNH_. Apua 214 a0 n—>m*
Azo CH;N=NCH, Etanol 339 5 n—>x*
Nitro CH,NO, lIsooctano 280 7 e [
Nitroso CoHND Etil éter 300 100} —
665 20 n—>m*
Mitrato C.H.ONO, Dioxano 270 12 n—>n*



Efecto del disolvente TOM

qy* 1.
n->n*y n->c*
TEWE L)
*, . . desplazamiento
e = — hipsocromico o
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n
T > T*
n JET M)
desplazamiento
g L ——— batocromico o
hacia el rojo
T polaridad del disolvente
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dificultar la libertad de las transiciones vibracionales y rotacionales
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ESPECTROSCOPIA DE ABSORCION MOLECULAR EN EL INFRARROJO

La espectrofotometria de infrarrojo es una de la técnicas mas eficaces para
identificar compuestos organicos e inorganicos

. Enlaces Enlaces Vibraciones esqueletales
Enlaces Simples X-H  Trigles  Dobles  Huella de la molécula

Cc-C

v cm?
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« Los espectros IR presentan picos de absorcion estrechos, que resultan de transiciones entre
niveles cuanticos vibracionales, caracteristicos para cada grupo funcional



ESPECTROSCOPIA DE ABSORCION MOLECULAR EN EL INFRARROJO

En la region de IR tienen lugar transiciones vibracionales y rotacionales
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REGIONES ESPECTRALES EN

EL IR

TABLE 16-1 IR Spectral Regions

Region Wavelengths (1), pm Wavenumbers (v), cm ™’ Frequencies (v), Hz
Near (.78 10 2.5 12800 to 4000 38x10%t01.2 x 10™
Middle 251050 4000 to 200 12 x 10" 106.0 x 1012
Far 50 to 1000 200 1o 10 6.0 X 107 t0 3.0 X 10"
Most used 2.5t015 4000 to 670 12 X 10" 102.0 X 10%
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