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DIAS, R. L. ESPECTROSCOPIA OPTICA: ultravioleta/visivel (UV-VIS) e infravermelho
médio (MIR) na caracterizacdo de amostras de Oleos vegetais amazénicos. Trabalho de
Conclusdo de Curso em Bacharelado em Ciéncia e Tecnologia. Universidade Federal do
Oeste do Para — UFOPA, Santarém, 2023.

RESUMO

Neste estudo, buscou-se Caracterizar os 6leos de copaiba (Copaiferareticulata) e andiroba
(Carapa guianensis) através da espectroscopia Optica de absor¢do UV-VIS e MIR. As
amostras foram adquiridas na Cooperativa Mista da Flona do Tapajés - COOMFLONA. A
Pesquisa é de carater experimental, realizada na Central Analitica Il, vinculada ao Orgéo
Suplementar Rede Integrada de Desenvolvimento Humano (RIDH), localizado no Bloco
Nucleo Tecnoldgico de Bioativos (NTB) da Universidade Federal do Oeste do Para - UFOPA.
Os instrumentos utilizados: Espectrofotometro Digital de Duplo Feixe UV/VIS,
Espectrofotdmetro de Bancada, controlado automaticamente através de uma interface logica
NCL. As medidas foram realizadas nas regides do UV a partir de 200nm até a regido do
Visivel, aproximadamente 600nm; Os espectros de infravermelho médio foram adquiridos no
espectrofotémetro de infravermelho por transformada de Fourier a partir de um acessorio de
reflectancia total atenuada universal (UATR-FTIR), no intervalo entre 4000 a 650 cm™, com
resolucdo de 4 cm™ e 32 varreduras. O cristal utilizado nesta técnica contém na sua base
superior diamante e elemento focalizador de seleneto de zinco. Controle de temperatura
ambiente (~25°C). Foi possivel verificar através da espectroscopia Optica de absor¢do no UV-
VIS e espectroscopia de Infravermelho Médio (MIR) as propriedades e caracterizacdo dos
6leos vegetais copaiba e andiroba, das amostras adquiridas. Foram identificados os principais
grupos funcionais responsaveis pela classificacdo dos éleos. As bandas de absorcéo obtidas
através da analise de Infravermelho Médio do 6leo de Andiroba: Ndmero de onda cm™:715 -
721; Modo vibracional: és/z; Grupo Funcional: CH, e, na mesma sequencia, 1165 — 1185- &-
C-0; 1300 — 1400 - 6 - CH3; 1465 — 1450 - s- =CH2; 1710 — 1745 — v - C=0; 2852-2850 -
das - =C-H2; 2924 — 2910 - v - C-H3; 3005-3100 - v - H-C=. Caracteristica do espectro UV-
VIS: absorbancia do éleo de Copaiba, de 390nm, em 800nm toda a radiacdo foi absorvida, e,
para andiroba partir de 400nm, em 780nm toda a radiacdo foi absorvida. Desta forma sendo
possivel a caracterizacdo dos 06leos.

Palavras - Chave: Oleos vegetais, espectroscopia optica, UV-VIS e MIR.
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DIAS, R. L. OPTICAL SPECTROSCOPY: ultraviolet/visible (UV-VIS) and mid-infrared
(MIR) in the characterization of samples of Amazonian vegetable oils. Completion of course
work in Bachelor of Science and Technology. Universidade Federal do Oeste do Pard —
UFOPA, Santarém, 2023.

ABSTRACT

In this study, we sought to characterize copaiba (Copaifera reticulata) and andiroba (Carapa
guianensis) oils through optical spectroscopy of UV-VIS and MIR absorption. The samples
were acquired at Cooperativa Mista da Flona do Tapajés - COOMFLONA. The Research is of
an experimental nature, carried out at the Analytical Center I, linked to the Supplementary
Body Integrated Human Development Network (RIDH), located in the Technological Core
Block of Bioactives (NTB) of the Universidade Federal do Oeste do Pard — UFOPA. The
instruments used: UV/VIS Dual Beam Digital Spectrophotometer, Benchtop
Spectrophotometer, automatically controlled through an NCL logic interface. Measurements
were performed in the UV regions from 200nm to the Visible region, approximately 600nm;
The mid-infrared spectra were acquired on a Fourier transform infrared spectrophotometer
from a universal attenuated total reflectance accessory (UATR-FTIR), in the range of 4000 to
650 cm-1, with a resolution of 4 cm™ and 32 scans. The crystal used in this technique contains
diamond in its superior base and zinc selenide focusing element. Room temperature control
(~25°C). It was possible to verify through the optical spectroscopy of absorption in the UV-
VIS and spectroscopy of Medium Infrared (MIR) the properties and characterization of the
vegetable oils copaiba and andiroba, of the acquired samples. The main functional groups
responsible for the classification of oils were identified. The absorption bands obtained
through the Middle Infrared analysis of Andiroba oil: wave number cm™: 715-721;
Vibrational mode: ds/t; Functional Group: CH, and, in the same sequence, 1165-1185- 5- C-
O; 1300-1400 - 6 - CHs; 1465-1450 - 8s- =CH2; 1710-1745 — v - C=0; 2852-2850 - das - =C-
Ho; 2924-2910 - v - C-Hs; 3005-3100 - v - H-C=. Characteristics of the UV-VIS spectrum:
absorbance of Copaiba oil, of 390 nm, at 800nm all radiation was absorbed, and for andiroba
from 400 nm onwards, at 780nm all radiation was absorbed. In this way, it is possible to
characterize the oils.

Keywords: Vegetable oils, optical spectroscopy, UV-VIS and MIR,
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1. INTRODUCAO

Na Amazonia, ha a maior floresta tropical do mundo, cobrindo parte do noroeste do
Brasil e se estende por grande parte dos paises vizinhos da América do Sul. O bioma da
floresta amazonica tem sido eleito como uma das mais requisitadas para pesquisas, devido a
sua extensa biodiversidade - animal e vegetal, a qual vai desde a exploragdo da borracha
iniciada século XIX, aos 6leos resinas vegetais, copaiba (Copaifera reticulata) e andiroba
(Carapa guianensis), objetos do nosso estudo.

Os Oleos resinas de copaiba e andiroba tém muitas possibilidades de usos pela
populacdo local de forma empirica, e com aplicacbes em géneros alimenticios, as grandes
industrias farmacéuticas e de energia.

Estes Oleos vegetais sdo amplamente estudados e dispe-se em grades variedades. As
amostras dos 6leos resinas tem sua origem da Floresta Nacional do Tapajos, que abrange 0s
Municipios de Aveiro, Belterra, Placas e Rurdpolis, no Oeste do Estado do Para.
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Fonte: Imcbio (2019);
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Figural. Rota e localizacdo de acesso para a FLONA. Fonte: icmbio.gov.br/flonatapajos/
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Neste trabalho os estudos da caracterizacdo dos 6leos de copaiba e andiroba foi através
da espectrometria de absorcéo na regido do ultravioleta visivel (UV-VIS) entre as faixas de
250 a 700nm, e, de Infravermelho Médio (Mid Infrared - MIR), intervalo entre 4000 a 650
cm, com resolucéo de 4 cm™ e 32 varreduras.

Esses procedimentos, de analise das técnicas de espectroscopia dptica de absorc¢éo no
UV-VIS e MIR, em amostras de 6leos da copaiba e andiroba foram realizados na Central
Analitica I, vinculada ao Orgéo Suplementar Rede Integrada de Desenvolvimento Humano
(RIDH), o qual faz parte do Centro tecnoldgico da Ufopa em Santarém, localizado no Bloco
Nucleo Tecnoldgico de Bioativos (NTB) da Universidade Federal do Oeste do Para — UFOPA
(foto).

Figura 2. Central Analitica I, prédio a ésquerda. Centro Tecnolégio da Ufopa em Santarém.
Fonte: google.com/search.

Portanto, neste estudo foi proposto através de um experimento simples, introdutério,
logo, de maneiras, que pudessem ser ampliados 0s conceitos sobre a espectrometria Optica na
caracterizacdo dos Oleos vegetais aqui estudados, devido a sua importancia local, cultura,
comercial e industrial, e sua diversidade de aplicacdes.



1.1 Justificativa

As diversidades de aplicacOes e usos dos Oleos vegetais de copaiba e andiroba, sdo
amplas, como nas industrias, e 0 uso pelas populacdes local como forma de trabalho e
aumento na renda familiar, que de acordo com Newton et al (2011) faz parte da contribuicédo
para a renda das familias e das populacGes na exploracdo destes 6leos. E conforme os estudos
de Miguel (2007) As possibilidades de uso dos 6leos de copaiba e andiroba, decorrem de suas
propriedades biologicas, fisicas, bioquimicas e fito-quimicas desse produto, o que faz com
que estes dleos sejam comercializados nas cidades de todo o Brasil.

A copaiba tem sua 6leorresina retirada diretamente das arvores, e sua composicao
quimica depende os tipo de solo, do clima e de sua sazonalidade (FERREIRA, 2016). A
autora coloca a composicdo quimica do oOleorresina, devido a sazonalidade, podem influenciar
em suas caracteristicas fisicoquimicas, e comprometer suas aplica¢cbes na inddstria e nas
tecnologias que fazem uso da copaiba.

Esta 6leorresina tem sido utilizada pela populagédo local e de toda a Amazdnia como
coadjuvante na medicina tradicional popular em algumas enfermidades como gripes e
inflamagdes diversas. Alguns estudos mostram sua eficAcia em como propriedades
cicatrizantes, antissépticas, antibacterianas, diuréticas, anti-inflamatérias, expectorantes,
analgésicas, antirreumaticas e antidiarreicas, e 0 uso da copaiba pode ser feita de forma oral,
uso externo, por inalacéo e capsulas (REIS, 2022).

A andiroba, como uma dleorresina, também teu seu uso na medicina tradicional
populagdo amazonica, e oferecem aspectos importantes em, por exemplo, reflorestamentos
comerciais, industrias madeireiras, devido ao crescimento satisfatorio para tal (EMBRAPA,
2006).

A utilizacdo do 6leo de andiroba tem sido muito utilizada por industrias de cosmético,
na producdo de sabdo, shampoos. Essas industrias dao preferéncia na producgdo dos produtos a
partir do 6leo bruto, extraido das sementes. Os produtos oferecem protecdo para a pele e
cabelos humanos, assim como limpeza e hidratacdo. Esses produtos sdo chamados de
biocosmeéticos (saldaterrabio.com.br).

Portanto este estudo podera corroborar com o uso e utilizacdo dos 0leos de copaiba e

andiroba, através de suas caracterizagoes.



2. OBJETIVOS

2.1 Objetivo Geral

Caracterizar os Oleos de copaiba (Copaifera reticulata) e andiroba (Carapa
guianensis) atraves da espectroscopia de absor¢cdo UV-VIS e MIR, coletados na Cooperativa
Mista da Flona do Tapajos - COOMFLONA.

2.2 Objetivos Especificos

1. Identificar as caracteristicas e propriedades de absorbancia e transmitancia na faixa do UV-

VIS das amostras de copaiba e andiroba;

2. ldentificar as caracteristicas e propriedades das amostras de copaiba e andiroba através de

espectroscopia de infravermelho Médio (MIR);

3. Descrever os espectros UV-VIS: absorbancia dos 6leos de copaiba e andiroba.

4. Descrever as bandas de absor¢do obtidas através da analise de Infravermelho Médio do
6leo de copaiba e andiroba (NUmero de onda; Modo vibracional Grupo Funcional);



3. REVISAO DA LITERATURA
3.1 Oleos vegetais
3.1.1 A Copaiba - Copaifera reticulata

A copaiba (Copaifera reticulata) produz um oleo de aspecto liquido, fino, odor fraco e
de coloragdo amarelo-dourada (73,3% das plantas), mas com variagdes (amarelo-média,
16,7%; amarelo-clara, 10%) (ALENCAR (1982), Apud SILVA et al, 2012). O estudo sugere
que, além do tipo de copaiba, as caracteristicas do local de crescimento das arvores também
afetam a colorac¢do do 6leo-resina. O indice de acidez variou de 9,62 a 10,17 mg g-1 de KOH
e o de saponificagdo de 100,63 a 109,84 mg g-1. A analise molecular identificou 78 alelos,
com média de 13 por loco. A heterozigosidade esperada variou 0,59 a 0,85 (média de 0,75),
com nivel de endogamia de 0,375 a 0,419. Neste estudo da copaiba, através de espectroscopia
de absorcdo na regido UV-VIS, foram analisadas uma amostra de cada espécie vegetal,
totalizando quatro amostras, e as medidas de absor¢do foram feitas na faixa de 250 a 700nm
com passos de um nandmetro e tempo de integracdo de 0,5 segundos. As medidas foram feitas
a temperatura ambiente (25 °C) sem a adicéo de solvente. (ALENCAR,1982).

3.1.2 A andiroba - Carapa guianensis

A andiroba Carapa guianensis é nativa do Brasil, principalmente encontrada na regido
Norte. Esta tem sido reconhecida pelas suas propriedades fitoterapicas e medicinais, inclusive
aos do oleo vegetal, mesmo assim ainda sdo necessarios estudos mais aprofundados a respeito
da caracterizacdo pos-colheita do fruto.

Os estudos de SILVA (2018) mostraram suas propriedades fisico-quimicas e o perfil
dos acidos graxos. O ¢6leo fixo foi obtido sob prévia extracdo por prensagem a frio e
caracterizado quanto a: 4cidos graxos livres (%), indice de acidez (mg. NaOH/g™), indice de
peroxidos (meg/1000g), indice de saponificacdo (mg. KOH/g-1), indice de iodo (g.12/100g™),
pH, polifendis extraiveis totais (mg. 100g™).

Nos estudos de Nascimento (2019), o espectro de infravermelho mostraram mudancas
nas bandas de absorcdo de 1300 a 1000 cm™ para (CO), 1712 a 1745 cm™ (C = O), e
desaparecimento da banda de absorcdo em 721 cm™, deformagcdes planas dos grupos ds/t (C-
H) e a 3005 cm™ para a banda de deformacdo axial de n (H-C=), sendo possivel que estas
alteracdes sejam devidas ao aumento progressivo do grau de polimerizagdo do 6leo devido ao

aumento de ligagdes cruzadas e diminuicdo sistematica das ligagGes duplas.
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Outros estudos sobre Espectroscopia UV-VIS, de Almeida (2014) sobre o espectro de
absorcdo em fungdo do comprimento de onda para amostras de fluidos magnéticos de 6leo de
copaiba com 100 puL de NPMs, 6leo de copaiba com 1000 pL de NPMs,

Apresenta o espectro de UV-VIS, onde a amostra 6leo de copaiba com 100 pL de
NPMs apresenta uma unica banda de absorcio de 190 - 300 nm. A amostra Oleo com 100
pL. Apresenta duas bandas a primeira de 190-241 nm e a segunda de 241-386 nm. A amostra
0leo de copaiba com 1000 pL de NPMs apresenta duas bandas a primeira de 190-248 nm e a
segunda 248-406 nm, figura abaixo.

Espectro de absor¢do em funcdo do comprimento de onda para amostras de fluidos
magnéticos 6leo de copaiba (O), 6leo de copaiba com 100 puL de NPMs (OC), 6leo de copaiba
com 1000 pL de NPMs (OM), Almeida (2014).

3.1.3 Selecdo do Comprimento de ondas, no maximo de absorbancia.

O aspecto primordial da Espectrometria € quando a radiagdo passa através de uma
camada de um sélido ou de um liquido ou de um gas, algumas frequéncias podem ser
removidas por absorcdo num processo pelo qual a energia eletromagnética € transferida para
0s atomos ou moléculas, nesse caso, destacamos as moléculas dos 6leos de copaiba e
andiroba, as quais serdo a nossa amostra de interesse.

Estudos nos mostram que quando a molécula absorve energia e ela pode absorver na
regido do infravermelho do visivel ou do ultravioleta.

Neste sentido, na espectroscopia Optica, quando a molécula absorve no infravermelho
ocorre um tipo de transicdo que € vibracional, no mesmo nivel eletrénico. Ja no visivel e no
ultravioleta acontece uma transicao eletrénica, onde os elétrons saem de um nivel mais baixo
de energia para o nivel mais alto de energia.

A espectroscopia éptica remete aos niveis de energia do visivel, porém como
ultravioleta e o infravermelho tem caracteristicas bem parecidas, eles também séo

considerados como espectroscopia oOptica (figura 1).

Espectro visivel pelo olho humano (Luz)

400nm |450nm |500nm  |550 nm 600nm 650 nm  |700 nm

[ov- Infravermelha | Radar UHF Onda média
CiBla VHF  Ondacurta Onda longa
Ultravioleta

Raios ‘ Raios X

Micro-ondas Radio
1fm 1 pm 1A 1nm 1 pm 1mm 1cm im 1km 1Mm

5 [ g g o g 3 6 s = 2 2 d ]
e 10 10 107 10t 10 10 10° 10 10 10° 10" 107 10 10! 10°

21 20 519 18 5017 qgl6 15 10%° 107 100 10°  10°
(1 Quilo-Hz)

Frequéncia (Ha) 1077 1977 10° 10
(1 Zetta-Hz) (1 Exa-Hz) (1 Peta-Hz) (1 Tera-Hz) (1 Giga-Hz)

Figura 3. llustracio da Espectroscopia Optica. Radiagao eletromagnética. Fonte: Por Horst
Frank, Jailbird, Alebergen.
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As medidas de absorbancia séo feitas em comprimentos de onda que correspondem ao
maximo de absorbancia, por variacdo e absorbancia por unidade de concentracdo. Geralmente
se faz uma varredura do analito em varios comprimentos de onda e determina-se em qual o
comprimento de onda ele vai apresentar uma maior absorbancia. E nesse comprimento de
onda que o analito deve ser analisado.

Neste sentido se houver as espécies de andiroba e copaiba, é analisada pelo

comprimento de onda de absorcdo daquela cor.

Comprimento de onda da luz (nm)

Ondas de radio

" .I 1 o Micro-ondas

- — - Luz
'| > visivel

Ralos x

W

absorbancia. Fonte: https://cienciaemacao.com.br/introducao-a-espectrofotometria/

A espectroscopia Optica tem como proposito identificar um composto ou investigar a
composicdo de uma amostra inorganica ou organica, pode fazer uso de diversas técnicas
analiticas a fim de se caracterizar um material (PAVANATTI, 2010). Caracterizamos um
material por meio de técnicas instrumentais de analise a qual pretende compreender e
relacionar os diferentes aspectos relacionados a sua composicao (massa molecular, nimero de
oxidacdo, dentre outras). A estrutura (liga¢bes quimicas, fase cristalina, etc.), as quais estdo
diretamente ligadas as propriedades quimicas e fisicas dos materiais, ou seja, vinculadas
diretamente as propriedades mecanicas, opticas, cataliticas, por exemplo, (ARAUJO, 2015).
Desta forma a caracterizagcdo auxilia na determinacdo da aplicabilidade dos compostos
estudados, tanto na medicina tradicional popular como nas industrias farmacéuticas e de
cosmeéticos.

As analises quimicas e estruturais dos materiais sdo obtidas por instrumentos que
convertem as informacgdes obtidas sobre essas caracteristicas quimicas e/ou fisicas de um
determinado material em dados os quais podem ser obtidos, manipulados e interpretados
(BARBOSA, 2007; ARAUJO, 2015).

Os instrumentos de analise baseiam-se em estimular a amostra, por incidéncia de
energia eletromagnética, calor, entre outras formas, de modo que tal estimulo gera uma

resposta do sistema em analise, podendo ser interpretada por grandezas fisicas e quimicas.
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A espectroscopia serd um dos instrumentos de andlise estudado nesse trabalho,
relacionando os efeitos da radiacdo eletromagnética sobre a matéria.

A espectroscopia Optica consiste na interacdo da radiacdo eletromagnética ultravioleta
no visivel ou no infravermelho com a matéria no estado sélido, liquido ou gasoso. A interacéo
da luz vai acontecer pela absor¢do da radiacdo eletromagnética (figura 1), a qual pode ser
detectada e qualificada (figura 2).

I, \ I
> < E—
ID
IE/

Amostra
I,: Intensidade Incidente —
) ) | g e 5 O
I;: Intensidade Refletida l
I;: Intensidade Transmitida Intensidade
I¢: Intensidade Espalhada

Absorvida
Figura 5. llustracdo da interagdo ocorrida pela absorcéo da luz (radiacdo eletromagnética),
detectada e quantificada. Fonte: Maria José V. Bell, DF — UFJF.

Podemos ver na figura 5, que a radiacdo incide na mostra, e uma parte dessa radiacéo
pode ser refletida, uma parte pode ser espalhada e uma parte vai ser transmitida. No entanto, o

que interessa na andlise € a intensidade que é absorvida.

3.1.4 Lei de Lambert-Beer

A quantificacdo foi feita, utilizando a lei de Lambert-Bee. Esta lei estabelece
quantitativamente como a grandeza absorcdo/absorbéncia — medida pela atenuacdo da
radiacdo eletromagnética incidente depende da concentracdo das moléculas e da extenséo do
caminho sobre o qual ocorre a absorcao, assim, quanto maior o caminho, mais a radiacdo ira
interagir com as espécies presentes. Mais ira absorver.

Absorbancia = log (Po/P) = e.b.c,ou e.l.c

€ € a constante de proporcionalidade denominada absortividade.



_Pb P > —T;o'" (] R,
oJ--- ‘
i
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Figura 6. llustracdo da lei de Lambert-Beer: “c” concentra¢do das moléculas; “b” ou “I”
extensdo do caminho.

Equacdo da absorbancia (A) correspondente do logaritmo decimal do inverso (ou

simétrico do logaritmo) da Transmitancia. (T).

PA
T—m 1)
PA 1
A—Iogp—(ﬂ—-logT—Iog; (2

E a lei de lei de Lambert-Bee é traduzida pela seguinte expressao matematica:
A=elc (3)

Nessa equacdo (3), ¢ representa a concentracdo molar da espécie em solucdo (mol.m®)/
a distancia percorrida pela radiacdo através da solucdo (m) e o e o coeficiente de absorcao

molar da espécie em estudo (m? mol™)
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4. METODOLOGIA

Os procedimentos para anélise seguem alguns passos para a analise das amostras e a
selecdo do comprimento de ondas e os espectros de infravermelho meédio, descritos nos

fluxogramas abaixo.

25mL de Copaiba 20mL de andiroba 15mL de Copaiba 10mL de andiroba
( 2 ( ) ( ) ( )
|| Fracionado em || Fracionado em | | Fracionado em | | Fracionado em
Cubeta de 10mL Cubeta de 10mL Cubeta de 10mL Cubeta de 10mL
& J \§ J \§ J . J
( 2 ( ) ( ) ( )
Calibragem do Calibragem do Calibragem do Calibragem do
| Espectbmetro L Espectometro | Espectbmetro | Espectometro
Blankground Blankground Blankground Blankground
& J \§ J _ J . J
(Espectrofotc“)metr\ (Espectrofotémetr\ ( R ( R
o Digital de o Digital de Espectroscopia no Espectroscopia no
| Duplo Feixe UV- | Duplo Feixe UV- —  infravermelho —  infravermelho
VIS 200-600nm VIS 200-600nm Médio (MIR) Médio (MIR)
& J \§ J _ ) _ )
( ) ( ) ( Intervalo entre ) (" Intervalo entre )
Software UV Software UV 4000 a 650 ¢, 4000 a 650 cm™.
—  Professional —  Professional | Resolugo de 4 | Resolucio de 4
Doble Beam Doble Beam cmle 32 cmle 32
~ J ~ J \___varreduras ) \___varreduras )
( h ( h ( ) ( )
|| Gréfico espectro || Gréfico espectro Grafico espectro Grafico espectro
de absorcao de absorcao — de Absorbancia/ — de Absorbancia/
Transmitancia Transmiténcia
& J \§ J
. J . J
Fluxograma UV-VIS para a copaiba e a andiroba. Fluxograma MIR para a copaiba e a andiroba.

4.1 Materiais e Métodos
4.1.1 Espectroscopia de Absor¢do UV-VIS

Espectrofotdmetro Digital de Duplo Feixe UV/VIS, Espectrofotdmetro de Bancada,
controlado automaticamente através de uma interface l6gica NCL. As aquisi¢Ges das medidas
sdo nas regides entre UV a partir de 200nm até a regido do Visivel, aproximadamente 600nm.
Cubeta de vidro de 1 mm de caminho 6ptico, e controle de temperatura ambiente (~25°C).
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Figura 7. Espeétrofotc“)metro Digital de Duplo Feixe UV/VIS. Fonte: Autores/ Central
Analitica da Universidade Federal do Oeste do Par4, vinculada ao Orgdo Suplementar Rede Integrada
de Desenvolvimento Humano (RIDH).

4.1.2 Espectroscopia no infravermelho Medio (MIR)

Os espectros de infravermelho médio foram adquiridos no espectrofotémetro de
infravermelho por transformada de Fourier a partir de um acessorio de reflectancia total
atenuada universal (UATR-FTIR). Foi utilizado o intervalo entre 4000 a 650 cm™, com
resolucdo de 4cm™ e 32 varreduras. O cristal utilizado nesta técnica contém na sua base
superior diamante e elemento focalizador de seleneto de zinco. Controle de temperatura
ambiente (~25 °C).

Figura 8. Espectrometro de infravermelho Central Analitica da Universidade Federal
do Oeste do Pard, vinculada ao Orgéo Suplementar Rede Integrada de Desenvolvimento
Humano (RIDH).

4.1.3 Amostras dos Gleos copaiba (Copaifera reticulata) e andiroba (Carapa guianensis)
utilizada nas experimentagdes.

Foram adquiridos: aproximadamente 25mL, em fraco plastico, de copaiba sem
identificacdo da espécie e aproximadamente 20mL, em fraco plastico, de andiroba sem

identificacdo da espécie.
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Figura 9. Amostras dos 6leos copaiba e andiroba adquiridas na COOMFLONA. Fonte: Autores.

4.2 Descricdo da Experimentacao.

4.2.1 Experimento: Espectroscopia de Absor¢do UV-VIS
Na Central Analitica Il, local de realizacdo do teste Fisico-Quimico da UFOPA,
iniciamos a experimentacdo, procurou-se entender o funcionamento do espectrofotémetro e a

técnica de espectroscopia molecular no UV-Vis.

) CENTRAL ANALITICA ..

UNIVERSIDADE FEDERAL DO OESTE DO PARA

Figura 10. Central Analitica. UFOPA. Fonte: www.ufopa.edu.br/ridh/unidades-2/nucleo-
tecnologico-de-bioativos/central-analitica/.
Foram realizados os procedimentos de analise de acordo com Rede Integrada de

Desenvolvimento Humano (RIDH), para a utilizagdo do aparelho no Laboratorio de teste
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Fisico-Quimico. Verificou-se o funcionamento do aparelho, o qual possui duas lampadas,
uma delas emite luz no ultravioleta, e outra ldmpada de luz visivel.

A metodologia do aparelho se da, quando a luz atravessa uma solugédo dependendo do
tipo de substancia ela pode absorver uma parte da luz.

Foi usada uma fonte de luz visivel branca para as nossas solu¢fes de andiroba e
copaiba. O aparelho possui um sistema 6tico que separa a luz branca em seus componentes.
Esse sistema faz com que apenas uma cor, atravesse a amostra, de cada vez.

Foi feito o comado no aparelho para uma medida por todo o espectro visivel utilizando

as cubetas de vidro de 10 milimetros de largura, por 1 centimetro.

®anzlise por |nf_favb:
leo de andi®

fra
o ] Bt
al P? %n"e' Roberval piné’
“02\02?(?761;023 06/07/2023
'(_.',_ : vm - \__/ rmres

Figura 11. Frascos das amostras e cubetas de vidro de 1 mm de caminho Optico dos 6leos de copaiba e
andiroba utilizados em UV-VIS e MIR. Fonte: Autores.

Tomaram-se os devidos cuidados para segurar as cubetas, apenas pelos seus lados
foscos, e seu preenchimento com as amostras - até a altura atingida pelo feixe de luz do
aparelho. E os lados transparentes voltados para a dire¢éo do feixe.

Antes de fazer a medida foram realizados os ajustes do aparelho para, método
utilizado para “descontar” qualquer absor¢do de luz, proveniente da cubeta ou do solvente
(&dgua), ou seja, fazer o branco do aparelho, para isso colocou-se o solvente agua destilada na
uma cubeta. O procedimento € analisar as variaveis que influenciam absorbancia, variaveis
como efeito de solvente. Se o solvente apresentar picos ou bandas na mesma regido,
temperatura, outras substancias que também podem apresentar bandas nha mesma regido, todas
essas substancias devem ter os seus efeitos conhecidos, e, as condi¢des de analise devem ser
controladas para evitar tais influéncias durante a analise.

Para fazer & medida da absorbancia de as amostras. Colocou-se em cubetas idénticas
aquela usada para fazer o branco. Introduzindo-a no aparelho, e, no computador, utilizando o

software UV Professional Doble Beam (Feixe duplo profissional). Dado o comando de fazer
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uma varredura, e, entrada com os valores do comprimento de onda inicial e final na escala da
absorbéancia (a escala vertical).

Assim, foi identificada a curva de calibracdo, ou seja, uma curva que nos mostra qual é
absorbancia para cada concentracdo das amostras, e pode-se verificar e caracterizar, a partir
das solucGes das amostras de copaiba e andiroba, suas absorbancias.

O aparelho mede a absorbéancia em cada comprimento de onda, gerando um grafico de
um espectro de absorcao.

Com isso obteve-se os dados para identificacdo da absorbancia no comprimento de

onda maximo de absor¢do em cada uma das amostras.

4.2.2 Espectroscopias no infravermelho Médio (Mid Infrared — MIR)

Na Central Analitica Il, local de realizacdo do teste Fisico-Quimico da UFOPA,
iniciamos az experimentacéo, com o espectrofotdmetro infravermelho médio.

Foi realizado Blankground, para a leitura do branco. Em seguida, iniciaram-se as
medidas das amostras, colocando-as no cristal e realizou-se a leitura da mesma, sendo uma
amostra por vés, de copaiba e andiroba, respectivamente.

Os espectros de infravermelho médio (MIR) foram adquiridos no espectrofotémetro de
infravermelho por transformada de Fourier a partir de um acessério de refletancia total
atenuada universal (UATR-FTIR). Foi utilizado o intervalo entre 4000 a 650 cm™, com
resolucdo de 4 cm™ e 32 varreduras.

O cristal utilizado nesta técnica com a espectroscopia no infravermelho — IV, ou do
inglés Mid Infrared — MIR, é um tipo de espectroscopia de absorcdo, em que a energia
absorvida se encontra na regido do infravermelho do espectro eletromagnético. Como as
demais técnicas espectroscopicas, ela pode ser usada para identificar um composto ou
investigar a composi¢do de uma amostra (HENEINE, 2001).

A espectroscopia no infravermelho se baseia no fato de que as ligagfes quimicas das
substancias possuem frequéncias de vibragdo especificas, as quais correspondem a niveis de
energia da molécula (chamados nesse caso de niveis vibracionais). Tais frequéncias
dependem da forma da superficie de energia potencial da molécula, da geometria molecular,
das massas dos atomos e eventualmente do Acoplamento vibronico (SALA, 1995). Tém na

sua base superior diamante e elemento focalizador de seleneto de zinco.
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Figura 12. Andlise das amostras em Ectrémetyo de infravermelho Central Analitica da
Universidade Federal do Oeste do Pard, vinculada ao Orgao Suplementar Rede Integrada de
Desenvolvimento Humano (RIDH).

4.3 Procedimentos para analise.

Realizagdo da selegdo do comprimento de ondas nas medidas de absorbancia, feitas
em comprimentos de onda que correspondem ao maximo de absorbancia. Comprimento de
onda de absorcdo do dleo de copaiba apresenta um pico maximo entre as faixas de 250 a
700nm (SILVA et al, 2012). Comprimento de onda de absorcéo do 6éleo de andiroba apresenta
um pico maximo em entre 300 a 350nm (ALVES et al, 2015).

4.3.1 Andlises dos dados do Experimento

Foi analisada a Luz nédo absorvida que chega ao detector, o qual transforma a energia
eletromagnética em sinais elétricos. Os sinais elétricos sdo interpretados pelo dispositivo de
leitura, que os ird transformar em um grafico de absorbancia (ABS) (eixo “x”) X o

Comprimento da Onda (eixo “y”).
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5. RESULTADOS, DISCUSSAO DOS DADOS COLETADOS.
5.1. Espectroscopia de Absorcido UV-VIS do Oleo de Andiroba.

Gréfico 1 - Transmitancia (%T) do Oleo de Andiroba

Oleo de Andiroba UV-VIS Transmitancia (%T)
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Nos gréaficos 1, observa-se o espectro da Transmitancia do 6leo de Andiroba no UV-
vis, em geral tem apenas uma ou algumas bandas para cada analito entdo isso é uma
caracteristica deste espectro, que o diferente da outra técnica em analise. Transmitancia é a
fragdo de energia luminosa que consegue atravessar a espessura de um determinado material,

sem ser absorvida, ou seja, a capacidade de transmitir luz.

Grafico 2 - Absorbancia — Oleo de Andiroba.

Oleo de Andiroba UV-VIS Absorbancia (Abs)
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E, no gréfico 2, € visualizado o espectro da Absorbancia do 6leo de Andiroba no UV-
vis, e que da mesma forma, geralmente, hd apenas uma ou algumas bandas para o analito

ainda como uma caracteristica do espectro UV-VIS. Absorbancia é a capacidade intrinseca



17

dos materiais em absorver radiacGes em frequéncia especifica. A andiroba absorve fortemente
0s comprimentos de onda da regido do UV. A partir de 400 nm, e em 780nm toda a radiacédo é
absorvida.

Gréfico 3 — Transmitancia (%T) x Absorbancia — Oleo de Andiroba.

Oleo de Andiroba UV-vis Transmitancia (%T) versus Absorbancia
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No gréafico 3, apresentamos o espectro da Transmitancia (%T) versus Absorbancia do
Oleo de Andiroba, Ao passo que a absorbancia da solugdo aumenta, a transmitancia diminui.
Quanto maior a camada que a luz ira incidir sobre, maior é a absorbancia. Ou seja, a
transmissdo de luz decresce com o aumento linear da espessura da camada. Entdo, quanto

maior a espessura da camada, maior a absorbancia.

5.2 Espectroscopia de Absor¢do UV-VIS do Oleo de Copaiba

Gréfico 4 - Transmitancia (%T) - Oleo de Copaiba.
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Nos gréfico 4, visualiza-se o espectro da Transmitancia do 6leo de Copaiba no UV-
vis, apresentando uma ou algumas bandas para o analito, sendo uma caracteristica deste

espectro.

Gréfico 5 - Absorbancia - Oleo de Copaiba

Oleo de Copaiaba UV-VIS: Absorbancia
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No gréfico 5, é visualizado o espectro da Absorbancia do 6leo de Copaiba no UV-vis,
e que observando-se, que a apenas uma ou algumas bandas para o analito, o que lhe constitui
a caracteristica do espectro UV-VIS. A copaiba absorve fortemente os comprimentos de onda

da regido do UV. A partir de 390 nm, e em 800nm toda a radiacao € absorvida.

Gréfico 6 - Transmitancia (%T) x Absorbancia — Oleo de Copaiba

Oleo de Copaiba UV-VIS: Absorbancia versus Transmitancia
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No gréfico 6, apresentamos o0 espectro da Transmitancia (%T) versus Absorbancia do
Oleo de Copaiba, Ao passo que a absorbancia da solugio aumenta, a transmitancia diminui.
Quanto maior a camada que a luz ira incidir sobre, maior é a absorbancia. Ou seja, a
transmissdo de luz decresce com o aumento linear da espessura da camada. Entdo, quanto

maior a espessura da camada, maior a absorbancia.

5.3 Espectroscopia Infravermelho Médio (M1 do Oleo de Andiroba) .

No grafico 7, mostramos os espectros, resultante do infravermelho médio (MIR) do
Oleo de Andiroba. Podemos ver nimero de picos grandes (infravermelho) e bastantes
estreitos em relacdo a toda a faixa de comprimento de onda do espectro. Gréfico 7 : Espectro

de absorcdo do 6leo de Andiroba na regido do infravermelho (MIR), a temperatura de 24 °C: Fonte:

Autores da pesquisa/ Laboratério Central Analitica UFOPA.
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O Gréafico 7, mostra o espectro de absorcdo do 6leo de Andiroba na regido do
infravermelho (MIR), a temperatura de 24 °C, dados coletados no Laboratério Central
Analitica UFOPA, identificando o % de Transmitancia versus o comprimento de onda (cm™).
Bandas de absorcdo, em relacdo ao nimero de ondas (cm™), modo vibracional e grupo
funcional, em 715 -721, alargada; 1165 — 1185 dublete intenso; 1300 — 1400 bandas de
“pouco valor diagnéstico”; 1465 - 1450 bandas de frequéncia mais baixa; 1710 — 1745 C=0 —
(estiramento). Acidos carboxilicos (dimeros). Acidos carboxilicos ndo associados: ~1760.
Anions carboxilato: 1610-1550; 2852-2850 C-H (estiramento) aldeidos, Geralmente aparecem
2 bandas de combinag&o (overtone). A Confirmar com banda C=0 (~1725 cm™); 2924 — 2910
C-H de C sp® (estiramento), Geralmente intensas e multiplas (estiramento simétrico e
assimétrico de grupos CH, CH2 e CH3); 3005-3100, C-H de C sp? (estiramento) Presente em
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alcenos e arenos. O ciclopropano também apresenta estiramento CH nessa regido. Alcenos de

massa molecular alta: banda fraca.

Quadro 01. Bandas de absorcao obtidas através da analise de Infravermelho Médio do 6leo
de Andiroba, conforme descricdo da Tabela de Absor¢des no Infravermelho.

Numero de onda cm™ Modo vibracional Grupo funcional

715 -721 3slt CH

1165 - 1185 ) C-0

1300 — 1400 ) CH3

1465 - 1450 0S =CH2

1710 - 1745 Y C=0

2852-2850 das =C-H2

2924 - 2910 v C-H3

3005-3100 v H-C=

v - Deformagdo Axial; s - simétrica, as - assimétrica, 6 - deformagdo angular no plano, t - deformagéo
angular assimétrica fora do plano. Fonte: Autores da pesquisa/ Laboratdrio Central Analitica UFOPA.

5.4 Espectroscopia de Infravermelho Médio — MIR do Oleo de Copaiba.

No gréfico 8, abaixo, mostramos 0s espectros, resultante do infravermelho médio
(MIR) tem do Oleo de Copaiba. Da mesma forma, observa-se a aparéncia diferente no
espectro UV-VIS. No MIR, observa-se nimero de picos grandes, bastantes estreitos em

relacdo a toda a faixa de comprimento de onda do espectro.
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Graéfico 8: Espectroscopia de Infravermelho Médio (MIR) — Oleo de Copaiba 1 no MIR: Fonte:
Autores da pesquisa. a temperatura de 24 °C: Fonte: Autores da pesquisa/ Laboratdrio Central
Analitica UFOPA.
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O gréfico 8, apresenta o espectro de absorcdo do 6leo de Copaiba na regido do
infravermelho (MIR), a temperatura de 24 °C, dados coletados no Laboratério Central
Analitica UFOPA, identificando o % de Transmitancia versus o comprimento de onda (cm™).

Observa-se no grafico 8, os espectros de absorcdo por espectroscopia Infravermelho
Médio (MIR) dos 6leo de copaiba, respectivamente, as principais bandas caracteristicas de
triglicerideos, como uma banda de baixa intensidade atribuida a regido de deformacgdo em 883
cm, referente a Fenilas meta-dissubstituidas — uma banda forte, em 1891 cm™ atribuida a
banda de combinacdo presentes nos anéis aromaticos; bandas de absorcdo em 170lcm™
atribuidas ao C=0 estiramento do 4cido carboxilico.; em 2912 cm™ C-H C sp® (estiramento),
geralmente intensas e multiplas — estiramentos simétricos e assimétricos de Grupos CH, CH,
e CHa.

Quadro 02. Bandas de absor¢do obtidas através da analise de Infravermelho Médio do 6leo
de Copaiba, conforme descricdo da Tabela de Absor¢des no Infravermelho.

NUmero de onda cm™ Modo vibracional Grupo funcional
883 dslt CH
1701 v C=0
1891 das =C-H,
2912 v CH, CH, e CH3

v - Deformacdo Axial; s - simétrica, as - assimétrica, & - deformagdo angular no plano, t - deformacéo
angular assimétrica fora do plano. Fonte: Autores da pesquisa/ Laboratério Central Analitica UFOPA.

No grafico 9, temos um estudo com achados semelhantes, de Nascimento Filho et al
(2019), para andlise do 6leo de andiroba em Espectroscopia no Infravermelho FT-IR, o que

corrobora com 0s nossos, neste estudo.
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6. CONCLUSAO, RECOMENDACOES E CONSIDERACOES FINAIS.

6.1 Concluséo

Neste trabalho, foi possivel verificar através da espectroscopia Optica de absorcdo no
UV-VIS. As Caracteristicas do espectro de absorbancia do dleo de Copaiba, de 390nm, em
800nm toda a radiacdo foi absorvida, e, para andiroba partir de 400nm, em 780nm toda a
radiacdo foi absorvida.

Ja para e a espectroscopia de Infravermelho Médio (MIR) as propriedades dos 6leos
vegetais copaiba (Copaifera reticulata) e andiroba (Carapa guianensis) que as caracteriza,
foram: para a andiroba Numero de onda cm™:715 -721; Modo vibracional: &s/t; Grupo
Funcional: CH, e, na mesma sequencia, 1165 — 1185- 4. C-O; 1300 — 1400 - &: CH3; 1465 —
1450 - 8s: =CH2. Acidos carboxilicos 1710 — 1745 — v: C=0; 2852-2850 - das; =C-H2. 2924
— 2910 - v: C-H3; 3005-3100 - v: H-C=.

Para a copaiba: os espectros de absor¢do por espectroscopia Infravermelho Médio
(MIR) do 6leo de copaiba, temos as principais bandas caracteristicas de triglicerideos, como
uma banda de baixa intensidade atribuida a regido de deformacéo em 883 cm™, referente a
Fenilas meta-dissubstituidas — uma banda forte; em 1891 cm™ atribuida a banda de
combinacio presentes nos anéis arométicos; bandas de absorcdo em 1701cm™ atribuidas ao
C=0 estiramento do 4cido carboxilico; em 2912 cm™ C-H C sp® (estiramento), geralmente
intensas e multiplas — estiramento simétrico e assimétricos de Grupos CH, CH; e CHs.

Portanto conclui-se que através de metodologias baseadas na utilizacdo da técnica de
UV-vis e espectroscopia MIR, foram identificados os principais grupos funcionais
responsaveis pela classificagdo dos 6leos, desta forma sendo possivel caracteriza-los.

6.2 Sugestbes para trabalhos futuros

Este trabalho se faz como uma introducdo aos conhecimentos destas técnicas de
espectroscopias. Tais tecnicas como expertises poderdo ser realizadas com maior
aprofundamento técnico e comparagfes com outros 6leos vegetais em uma proxima pesquisa
experimental.

Esta pesquisa poderia ser bem mais aproveitada com a implementacdo dos Conteudos
Espectroscopia no UV e Infravermelho no desenho curricular dos Cursos do IEG,

contribuindo e enriquecendo o ensino dos académicos.
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6.3 Consideracdes finais.

Muitos materiais e substancias sdo pesquisados por todo tipo de inddstrias. Na busca
de melhoramento de alguns ja existentes e de novas descobertas.

E comum usar o termo absorbancia para descrever as caracteristicas funcionais de um
filtro UV/protetor solar. Por isso, quando se pesquisa sobre fotoprotecdo em geral, nos
deparamos com esse termo, talvez até mais do que transmitancia, devido a aplicabilidade das
propriedades quimicas e biologicas encontradas nessas substancia, e de interesses nas
industrias que as manipulam.

Assim, por exemplo, testes envolvendo a absorgdo de um filtro UV séo cada vez mais
comuns por fabricantes e pesquisadores para medir a fotoestabilidade de um filtro UV
sozinho, assim como em combinacdo com outros filtros e ingredientes sdo aspectos da
espectroscopia do UV-visivel e do infravermelho.

Portanto, essas diversidades de aplicacGes e usos da copaiba e andiroba, tanto pelas
populacbes quanto nas industrias, cada uma com seus interesses inerentes, nos faz pensar em
fazer melhor e com mais eficiéncia as pesquisas e atividades académicas em beneficios das

melhoras, e do uso de produto e subprodutos desses 0leos vegetais.
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ANEXO 1 - Tabela de Absorgoes no Infravermelho. Universidade Federal do Rio

Grande do Sul Departamento de Quimica Organica. Espectroscopia Organica (Profa. Sonia
Nachtigall).

TABELA DE ABSORCOES NO INFRAVERMELHO

Nimere de Ligagdio (tipo de -
onda, em™ vl'hr'ngE: Observaces
Alcoois e fendis:
OH livre: 3650-3500 cm™ (banda aguda).
3600 - 3400 0-H (estiramenta) OH associado: 3550-3200cm™ (banda alargada),
Ac. carboxilicos: Banda muito larga entre 3300-2500
em™,
. NH niio associado: 3300cm™ (aguda). NH associado:
3500-3200 N‘;:if;:'::::::j 3200cm™ (alargada). Grupos NH,: duas bandas, NH
de amina secunddria: banda fraca,
1333-3267 C=H de dlcino terminal | Banda fina e intensa, Confirmar com estiramento
(estiramenta) C=C em 2260-2100cm™.
C-H de € sp? Pr‘asarlfe em alcenos e arenos, O EiElel:‘ﬂpﬂﬂJ
3100-3000 (estiramento) também apresentam estiramento CH nessa regido,
Alcenos de massa molecular alta: banda fraca,
3000-2840 C-H de C sp® Geralmente intensas e miltiplas (estiramento
(estiramentao) simétrico e assimétrico de grupos CH, CH: e CHa).
28202720 C-H (estiramenta) Geralmente aparecem 2 bandas de combinagdo
aldeidos { overtond, Confirmar com banda €=0 (~1725cm™).
22602225 =N (gfirmngnm} CM ndo .cunjugudu: ~225?cm",‘
nitrilas CM conjugada: ~2225cm ™.
99602100 C=C (estiramento) Banda mudaru#u em ’ﬂlc.irms terminais, fraca ou
ausente em alcinos simétricos,
e ] C=C=0 (cetenos) em ~2150cm’ e N=C=0
2260-2100 C=X=Y (estiramento) (isocianatos) em ~2250cm™ : sdo muito intensas,
2000-1650 Bandas de combinagio | Presentes nos anéis aromdticos,
€=0 (estiramenta) Duas bandas que podem mudar de posiglo por
1820-1760 . . , e S .y
anidridos de dcido conjugagdo e se o anidrido for ciclico,
1800 €0 {eSTrmmenTu] Podem sair até 1760cm ™ devido & conjugagdo
cloretos de acila
£=0 (estiramento)
1745 cetonas ciclicas de 5 | Podem sair até 1715¢cm™ devido & conjugagéio
membros
1735 C=0 (estiramento) Podem sair até 1710cm” devido & conjugagdo. Com
ésteres grupo vinilico ligade ao oxigénio: ~1760cm ™,
1725 & 1715 €=0 (estiramento) BunFIus dme. aldeidos e cetonas, r'zspecfiv._:l'nen'l‘e. A
conjugacdo desloca para menores freguencias,
1710 £=0 (estiramentao) Jfl.:c. carboxilicos ndo associados: ~1760cm™,
dc. carbox, (dimeros) | Anions carboxilato: 1610-1550cm ™,
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MNimere de Ligagdio (tipo de .
. .. bservag
onda, em™’ vibragdio) Observacdes
C=0 (estirament
1690-1650 {z:i’;"ﬂ:‘“ ®) | Quando associadas podem deslocar 30-40¢cm”.
1667-1600 C=C (estiramento) C=C exociclica e u_nel com menos de & membros:
alcenos aumenta a fregiiéncia,
1650-1600 MH (deform angular) | Mas amidas, é chamada de Banda IT,
1640 €=M (estiramento) Banda fraca comparada & £=0
1600, 1500 e | C=C (estiramento) anéis : _,
‘ Intensidad I
1580-1450 aromdticos niensicace varivel
1600 MNH; (def. angular) Uteis para identificar aminas e amidas primdrias,
1540 NH (def. angular) Uteis para identificar aminas e amidas secunddrias.
MNO: (estira to sim.
1520 e 1350 e (estiramento sim. | . 4o bandas normalmente intenso,
e assimétrica)
CH; (def. angular, o "
1465 tesoura) CH:C=0 = ~1410 cm ™,
A banda de fregiéncia mais baixa € atil para
1450 e 1375 CH; (def. angular) detectar grupos metila. Grupos metila geminais
aparecem como um dublete (~1385 e ~1365cm™).
1420-1330 OH (deform, angular) | Bandas de pouco valor diagndstico.
1350-1150 CHe (def. angular, |\ o imente fracas.
sacudida)
1260-1000 C-0 (estiramenta) Bandas intensas, geralmente acoplados a C-C, th
dlcoois, fendis, éteres | chamadas estiramento assimétrico C-C-0 ou C-0-C
1050 RSOR' sulféxidos Intensa
1330-1140 RS0OR sulfonas Dublete intenso
1380-1170 RSO; R sulfonatas Dublete intenso
970 RCH=CHR (def. angular) ;;’Il para distinguir alcenos 1,2-dissubstituidos (E de
Banda que identifica grupos CH; terminais. Desloca-
R:C=CH; (d
890 z Zfﬂ;ﬁrm se de 20-80cm™ se o metileno estiver ligado a um
and dtomo ou grupo eletronegativo,
Fenilas para- .
840-800 d 1 rte.
dissubstituidas Banda muito forte
815 RL=CHR Ligacdo dupla trissubstituida,
810-750 Fenilas meta- :
725.680 dissubstituidas Uma banda muito forte + uma banda forte
770-690 Fenilas Duas bandas intensas. Solventes clorados podem
monossubstituidas, esconder essas bandas,
Fenilas orto-
770-735 dissubstituidas Uma banda forte
RECH=CH;, d X
730-675 e deform. | . imente alargad.

angular (balanga)
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ANEXO 2 — Compostos Carbonilicos: Cetonas. Bandas de absor¢do obtidas através da
analise de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction to Spectroscopy.
5ed. Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos

Deformagéo Ligagdo/Grupo Namero de onda (cm'1)
Axial C=0 1720 - 1708
Angular C(0)C ~1100
1wt L | 1 ] 1 .OT‘ L] . S ) 2.2 2. 0.9 » L

8-,

5 TRANSAST TANCE

g.zuuctnala

o]
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G
strotch stretch bend
300 200 2400 wo 1800 o 7 1% woo‘ " o0 o w00
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Pavia, D. L; Lampman, G. M; Kriz, G. 8; Vyvyan, J. Introduction to spectroscopy, 5 ed., 2015, Cengage Learning
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ANEXO 3 — Compostos Carbonilicos: Aldeidos. Bandas de absor¢éo obtidas através
da anélise de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction to Spectroscopy.
5ed. Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos

ALDEIDOS
Deformagio Ligagdo/Grupo Niamero de onda (cm1)
Axial C=0 ~ 1740-1725
Axial C-H (dublete) ~ 2860-2800 e 2760-2700
mz I5 ] K s [ ] WMTS L ] 9

"° " ” ” “ % w "
v ' h i A 'y

-%

% TRANSMITTANCE
305!88583!8

Pavia, D. L; Lampman, G. M; Kriz, G. 8; Vyvyan, J. Introduction to spectroscopy, 5 ed., 2015, Cengage Learning
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ANEXO 4 — Compostos Carbonilicos. Bandas de absor¢édo obtidas através da analise

de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction to Spectroscopy. 5ed.
Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos
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Pavia, D. L; Lampman, G. M; Kriz, G. S; Vyvyan, J. Introduction to spectroscopy, 5 ed., 2015, Cengage Learning
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ANEXO 5 — Compostos Carbonilicos: Acido Carboxilico. Bandas de absorcio obtidas

através da analise de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction to
Spectroscopy. 5ed. Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos

:
%

Deformacgéo Ligagdo/Grupo Namero de onda (cm1)
Axial O-H ~ 3400-2400 (muito larga)
Axial C=0 ~ 1730-1700
Axial c-0 ~ 1320-1210
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Pavia, D. L; Lampman, G. M; Kriz, G. S; Vyvyan, J. Introduction to spectroscopy, 5 ed., 2015, Cengage Learning
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ANEXO 6 — Compostos Carbonilicos: Esteres e Lactonas. Bandas de absorgao obtidas
através da analise de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction to
Spectroscopy. 5ed. Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos

ESTERES e LACTONAS
Deformagdo Ligagdo/Grupo Namero de onda (cm1)
Axial C=0 1780 - 1735 alifaticos
1730 - 1715 q, B - insaturados e benzoatos
Axial Cc-0 ~ 1320-1100 (R bandas)

w}! 3 4 s L] 7 L] 1] 10 1" ” 13 “ 15 1. "w »
i H i H i i 'y 3 i i O 'y 3

% TRANSMITTANCE

2 8 8 8 8 3 8 8 8

* C-H
"
e CH3CHCH,COCHCHa | S0 B

° i 1 i 1 (. L 1
4000 3600 3200 2800 2400 2000 1800 1600 1400 - 1200 1000 800 600 200

3

Pavia, D. L; Lampman, G. M; Kriz, G. 8; Vyvyan, J. Introduction to spectroscopy, 5 ed., 2015, Cengage Learning
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ANEXO 7 — Compostos Carbonilicos: Amidas e Lactamas. Bandas de absorcéo
obtidas através da anélise de Infravermelho Médio. Adaptado de PAVIA, D. L. Introduction

to Spectroscopy. 5ed. Cengage Learning, 2014.

Espectroscopia IV: Compostos carbonilicos

Deformagéo Ligacdo/Grupo Namero de onda (cm1)
Axial C=0 ~ 1680-1630
Axial N-H primaria: ~ 3350 e 3180
secundAria: ~ 3300
Angular (amida IT) N-H ~ 1640-1550
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