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Introducao

Na formagao académica da maioria dos
estudantes de graduagdo em quimica sao
abordados topicos em espectroscopia rotacional,
vibracional e eletrbnica. Como as transicoes
vibracionais e rotacionais estdo associadas ao
movimento dos nucleos, € comum encontrar topicos
relacionados ao acoplamento entre essas transi¢cées
na literatura indicada. Porém, o acoplamento entre
transigbes eletrbnicas e vibracionais €& pouco
abordado nas disciplinas de formagao de quimica
experimental.

Pensando neste problema, este trabalho
tem como objetivo a realizagdo de um experimento
que permita abordar o conceito de acoplamento
vibrénico pela associagdo de transigdes eletronicas
e vibracionais de simetria adequada em complexos
octaédtricos'.

Neste experimento 0s complexos
Ni(NH3)sCl, e Co(NH3)sCl; foram sintetizados de
acordo com o procedimento descrito na literatura®.
De posse destes complexos foram obtidos
espectros de IV e UV-Vis, para correlacionar as
vibragbes e as transigdes eletrOnicas destes
complexos.

Resultados e Discussao

O espectro de UV-Vis do cloreto de
hexaaminoniquel(ll) revelou duas bandas, em 354 e
571 nm, correspondentes as  transigdes
*T1o(F) €Az e °Ti4(P)€°Asy. A representagdo do
produto diretos das representagbes destes estados
pela representagdo do momento de dipolo é:

Fe=A2u+ EU+T1U+T2u

Para que estas transicbes eletrbnicas
acoplem com as vibracionais, é preciso que exista
um modo de vibragdo com a mesma simetria. Pela
andlise do espectro de IV foi possivel excluir as
transi¢oes vibrdnicas referentes ao ligante (simetrias
A; e E). As bandas destas transi¢coes, obtidas
experimentalmente, sdo comparadas com dados da
literatura® na tabela 1.

Foram encontrados outros picos em 1403 e
2282 cm’ que, por exclusao, devem corresponder
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aquelas transigdes vibracionais que acoplam com as
eletrénicas.

Vibragées Literatura(cm™) Experimental(cm
Va(NHg) - 3347 3345
Vs(NH3) - A1 3200 3190
8a(NH,) - A, 1607 1607
8s(NH3) - E 1186 1176
pr(NH3) - E 675 685

Tabela 1: Comparacgéo de dados de IV

Para moléculas octaédricas do tipo ABg 0s
modos vibracionais possuem as seguintes
representagdes irredutiveis:

FV = A1g+ Eg+ 2T1u+ ng + Tgu.

Consequentemente o acoplamento vibrénico
ocorre unicamente com as de simetria T, € Ta
sendo que a de simetria T, ndo pode ser observada
no espectro de IV. Logo as duas bandas citadas
correspondem as duas vibragdes Ty, ilustradas na
Figura 1:

Figura 1. Modos vibracionais de simetria Tqe.

Conclusoes

No experimento proposto foi possivel

abordar os topicos de Teoria dos Grupos,
espectroscopia de UV-Vis e IV e acoplamento
vibrénico. Os  espectros de cloreto de
hexaaminocobalto(lll) foram analisados
analogamente.
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