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Absorción de compuestos orgánicos

1,2,4,5-tetrazina

espectros de absorción UV-VIS
En fase de vapor las moléculas
pueden rotar y vibrar libremente
 múltiples bandas
correspondientes a las distintas
absorciones individuales a cada
uno de los niveles vibro-
rotacionales
En estado condensado, la libertad
de giro está restringida y, las rayas
correspondientes a los tránsitos a
los distintos niveles de energía
rotacionales corresponden a
energías tan próximas que se ven
como un continuo
La presencia del disolvente
modifica E niveles vibracionales
de forma irregular  la absorción
correspondiente a [moléculas]
adquiere una distribución
gausiana  bandas de absorción

Este efecto es mucho más
acusado para disolventes
polares como el agua que
para los no polares



Tipos de electrones

Electrones compartidos, que participan directamente en el
enlace y están asociados a más de un átomo. Estos electrones
pueden encontrarse en orbitales moleculares de tipo σ o π

Electrones externos no compartidos que no participan en el
enlace y se encuentran en orbitales atómicos. Estos electrones
se denominan no enlazantes (n) y aparecen en moléculas con
átomos dadores de electrones, como N, S, O o halógenos

Teoría de orbital molecular
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TOM

n  π* < π π* < n  σ* < < σ σ*
 ∆ E
 λ

↑ ∆ E  ↓ λ de la radiación necesaria para originar la transición e-

e- compartidos de enlaces sencillos  σ  σ* ⇒ ∆ E ↑  UV vacío (λ <
180 nm)  espetrofotómetros de vacío (óptica de LiF)
Compuestos que contienen en la molécula un grupo funcional que suministra
orbitales π, puede dar origen a transiciones n  π* o π  π* (más
comunes) UV- VIS (200-750 nm)

Eσ ≠ Eπ ≠ En
La absorción de radiación  el paso niveles energéticos más
altos (estado excitado) de estos tipos de e-

750 nm 180 nm200 nm
UV  vacíoUV  lejanoUV -VIS

Tipos de transiciones posibles

Tipos de transición  < >  región espectral



Bandas de Absorción originadas por diferentes transiciones 
electrónicas



Diagrama de orbitales 
moleculares del 
formaldehido

TOM



Transiciones 
electrónicas del 
formaldehido

π π*
transición
(187 nm) 

n  π*
transición
(285 nm) 

TOM



TOMCaracterísticas de absorción de algunos cromóforos
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↑ polaridad del disolvente 

π*

π

n

π*

σ*

π π*
↓ E(↑ λ)
desplazamiento 
batocrómico o 
hacia el rojo

n  π* y  n  σ* 
↑ E (↓ λ )
desplazamiento 
hipsocrómico o 
hacia el azul

dificultar la libertad de las transiciones vibracionales y rotacionales

Efecto del disolvente



Mezclas



ESPECTROSCOPIA DE ABSORCION MOLECULAR EN EL INFRARROJO

La espectrofotometría de infrarrojo es una de la técnicas más eficaces para 
identificar compuestos orgánicos e inorgánicos

• Los espectros IR presentan picos de absorción estrechos, que resultan de transiciones entre
niveles cuánticos vibracionales, característicos para cada grupo funcional

cm-1

Enlaces Simples X-H
Enlaces 
Triples

Enlaces 
Dobles

Vibraciones esqueletales
Huella de la molécula

O-H,  N-H

C-H
C≡N
C≡C

C=N
C=O
C=C C-N

C-O

C-C



VIBRACIONES POR TENSIÓN

Balanceo en el 
plano

Tijereteo en el 
plano

Torsión fuera del 
plano

Aleteo fuera del 
plano

ROTACION SIMPLE

Rotacionales

Vibracionales

En la región de IR tienen lugar transiciones vibracionales y rotacionales

Simétrica Asimétrica

ESPECTROSCOPIA DE ABSORCION MOLECULAR EN EL INFRARROJO

VIBRACIONES POR FLEXIÓN



REGIONES ESPECTRALES EN EL IR
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