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IX.
Vibrace molekul a sklenikovy jev
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Uvodem

e Exkurs do prostorove symetrie vibraci a vyuziti
teorie bodovych grup a jejich representaci

e ProC (akdy) nemusime kvantovat vibraéni pohyb
molekule

o Jaké jsou podminky, aby urcita vibrace byla IR
aktivni?

e Jaky je vlivanharmonickych oprav?e
o Sklenikovy efekt: prehled
o Sklenikovy efekt: role sklenikovych plynu




Minule: AdiabaticRy Hamiltonidn viceatomové moleRuly “

. 1,
H = E ——p; tU(n, r,
] 2M1P1 (H )

Explicitni dynamika jader jako hmotnych bodu. Elektrony jako nehmotny
tmel stabilizujici molekulu svym pfispévkem do potencialni energie U.

Molekula muze volné letét prostorem a rotovat jako celek.
Kromeé toho kona vnitrni pohyby — vibrace.

DVE CESTY

.

- T~

Globalni pohyby jsou zabudovany od
zacCatku tim, ze potencialni energie je
vyjadrena jako funkce relativnich
vzdalenosti atomu "”1 —rJ‘

To byl postup v pripade dvou-atomove
molekuly v F IV.

Globalni pohyby jsou pominuty,
molekula je umisténa v prostoru.
Minimum potencialni energie urcuje
rovnovazné polohy atomu, kolem nichz
dochazi k malym vibracim.

DodatecCné je vyuzito toho, ze
potencialni energie se nemeni pfi
infinitesimalnich translacich a rotacich
molekuly jako tuhého celku.

Tak budeme nyni postupovat.




“ Minule: Harmonickd aproximace

Rovnovazné polohy atomu

O,U(r, =R,)=0, I=1---,n
Vychylky

u, =r, — R,
Harmonicka aproximace ... Taylorav rozvoj potencialni energie do 2. radu
1 1 ‘U(R
U:U(R])‘I_—l 1 u]ﬂ ( I)uJ‘l‘L
2 I J ﬂr[ﬂrJ

Pohybové rovnice
propolohy M ¥, = —DIU(I’J)

pro vychylky M ,u, = —D]U(RJ +uJ)

Soustava vazanych diferencialnich rovnic. V harmonické aproximaci linearnich.

PrepiSeme maticove.




“ Minule: Konfiguracni prostor

ulx\ u, \
Zavedeme konfiguracCni prostor dimense 3N
u, ¢ U, ¢
ul ulz J M3 J
u — — —
un nx\ u3n—2\
ny 7 u3n—1 1
Pohybové rovnice v maticovém tvaru 7
azU nz ) 3n )
Koty By OuOu,
= silové konstanty (tuhosti)
Mu = —-Ku
Matice hmotnosti Matice tuhosti
realna symetricka realna symetricka
positivne definitni M positivné semi-definitni K

diagonalni ma vlastni &islo 0




“ Minule: Normdlni Rmity

Porovnejme
jeden linearni oscilator maticovy zapis vazanych oscilatoru
Muy = — ..
u=-Ku Mi = Ku
— -l :
u-—ac u=a e—lat
= ?
M
Zobecnény problém vlastnich vektord NORMALNI KMIT ("méd")

w'Ma =Ka

det(w’M—K) =0 sekularni rovnice

b =M:a
«’b=Db, D=MKM> dynamicka matice




“ Minule: Ortogonalita v zobecnéném problemu vlastnich cisel

Au, =a,u,

a,za,=uu, =0
Au, =a,u,

aplikace na dany problém

Db, =af b, :
o #af =b'b, =0
Dbzzcufb2} o

zpétna substituce da zobecnéné relace ortogonality

Kalz“f'\"al}af”ﬁ:awaz:o

Ka, =ar Ma,




Ctyfi otdzRy “

Jak systematicky vyuzit symetrie polyatomickych molekul k
zjednoduseni dynamického problemu v harmonické aproximaci

Jak je mozné studovat kmity atomarniho systemu pomoci klasickée
mechaniky

Kdy lze kmity molekul pozorovat v infraCervené spektroskopii

Jak se projevi (tfeba i slabé) anharmonické opravy

. AJAK TOTO VSECHNO SOUVISIi SE
SKLENIKOVYM JEVEM




“ Ctyfi otdzRy

Jak systematicky vyuzit symetrie
| g eho problému v harmonické aproximaci

2. Jak je mozné studovat kmity atomarniho systému pomoci klasické
mechaniky

3. Kdy Ize kmity molekul pozorovat v infraCervené spektroskopii

4. Jak se projevi (tfeba i slabé) anharmonické opravy

. AJAK TOTO VSECHNO SOUVISIi SE
SKLENIKOVYM JEVEM
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Vyuziti symetrie pri studiu vibraci molekul:




1

Vyuziti symetrie pri studiu vibraci molekul:
pristi cviceni




2

Klasicky a kvantovy pristup
k molekuldarnim vibracim




“ Jak je mozné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Ryantové mechaniky

KVANTOVY POSTUP (dlisledné zpracovani problému)

Adiabaticky Hamiltonian zapiSeme ve vychylkach

A = Z—p, +U(R, +t,

,R +u)
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“ Jak je mozné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Ryantové mechaniky

KVANTOVY POSTUP (dlisledné zpracovani problému)

Adiabaticky Hamiltonian zapiSeme ve vychylkach
H Z—pl +U(R +l/l1, Rn+un)

Hybnosti jsou kanomcky sdruzené jak s polohami, tak s vychylkami. Provedeme
kvantovani P

[um : pn] =1h0, v soutadnicové representaci p, = —iha

n
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“ Jak je moZné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Rpantové mechaniky

KVANTOVY POSTUP (dlisledné zpracovani problému)

Adiabaticky Hamiltonian zapiSeme ve vychylkach
H Z—pl +U(R +l/l1, Rn+un)

Hybnosti jsou kanonlcky sdruzené jak s polohami, tak s vychylkami. Provedeme
kvantovani P

[um : pn] =1h0, v soutadnicové representaci p, = —iha

n
ViInova funkce ma za argument vektor konfiguracniho prostoru. Pro ni mame reSit

Schrodingerovu rovnici:

W)= (W), (@) e Wl
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“ Jak je moZné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Rpantové mechaniky

KVANTOVY POSTUP (dlisledné zpracovani problému)

Adiabaticky Hamiltonian zapiSeme ve vychylkach
H Z—pl +U(R +l/l1, Rn+un)

Hybnosti jsou kanonlcky sdruzené jak s polohami, tak s vychylkami. Provedeme
kvantovani P

[um : pn] =1h0, v soutadnicové representaci p, = —iha

n
ViInova funkce ma za argument vektor konfiguracniho prostoru. Pro ni mame reSit

Schrodingerovu rovnici:
G, n
ma—\w} =H|¥), |¥) o Y(u,-u,t)
l
Tato vinova funkce 3n proménnych obsahuje uplnou informaci o systému, je vSak

velmi nenazorna a také obtizna k manipulaci. Rozhodné se nepodoba predstave
o klasickych kmitajicich Casticich.
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“ Jak je moZné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Rpantové mechaniky

KVANTOVY POSTUP (dlisledné zpracovani problému)

Adiabaticky Hamiltonian zapiSeme ve vychylkach

A 1
H=) —p:+U(R, +u,,,R +u
ZI: 2M] p[ ( 1 1 n n)
Hybnosti jsou kanonicky sdruzené jak s polohami, tak s vychylkami. Provedeme
kvantovani P

[um : pn] =1h0, v soufadnicové representaci p, = —iha

n

ViInova funkce ma za argument vektor konfiguracniho prostoru. Pro ni mame reSit
Schrodingerovu rovnici:

W)= (W), (@) e Wl

Tato vinova funkce 3n proménnych obsahuje uplnou informaci o systému, je vSak
velmi nenazorna a také obtizna k manipulaci. Rozhodné se nepodoba predstave
o klasickych kmitajicich Casticich.

V harmonické aproximaci je vSak oba pohledy mozno téesne sbhlizit -

17




Dva postupy vhodné pro harmonickou aproximaci

/" "STANDARDNIi POSTUP"
Od uplné SR

ind|wy=
ot

)

pfejdeme k hledani stacionarnich
stavu z necasové SR

‘l,U> — e—iEt/h ‘ CD>

H|®)=E|®)
Pouze v harmonické aproximaci je
mozna separace promennych

(nebudeme provadet)

— ) L, \S\e
@)= D ‘a,,’ ) (\(3\7(;?:(:"3\(\'\
a=y ﬁa </ | e

a

- /




Dva postupy vhodné pro harmonickou aproximaci “

/" "STANDARDNIi POSTUP"

Od uplné SR
0
1h—|@) =
in—|w) = 11|¥)

pfejdeme k hledani stacionarnich
stavu z necasové SR

‘L,U> — e—iEt/h‘¢>
H|®)=E|®)

Pouze v harmonické aproximaci je
mozna separace promennych
(nebudeme provadet)

. (SN
@) = |;|‘a', n,) '(\eia(\l(:;\(e\v\

o

" SMEREM KE "KLASICE"

v zavislosti na Case. To odpovida

zménu plati Ehrenfestliv teorém

Tyto vztahy maji
podobu pohybovych rovnic
které vSak zpravidla nejsou
uzavrene.

Harmonicka aproximace je v
tom vyjimecna

PocCitame stredni hodnoty pozoro-
vatelnych

(WlAlw)=(A4)

klasickému obrazu. Pro ¢asovou

<,?1>D = ((in)'[4.717)




Jak je moZné studovat Rimity atomdrniho systému pomoci Rlasick¢ mechaniky

"KVANTOVE HAMILTONOVY ROVNICE":

M) =(n). <pi>ﬂ=—<

v harmonické aproximaci tak dostavame

9
Ou,

Mi<ui>m:—zk:Kik<uk>

d

tedy stredni hodnoty vychylek spinuji klasické Newtonovy rovnice.
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Jak je moZné studovat Rimity atomdrniho systému pomoci Rlasick¢ mechaniky

"KVANTOVE HAMILTONOVY ROVNICE":

M, (u) =(p,), <Pf>D:_<aiuiU>

v harmonické aproximaci tak dostavame

Mi<ui>m:—zk:Kik<uk>

tedy stredni hodnoty vychylek spinuji klasické Newtonovy rovnice.

Navic se oscilujici klubka béhem Casu nerozplyvaiji, jejich neurcitost
zustava konecna. Vezméme jeden oscilator s amplitudou rozkmitu x

= () + e (50 + 2 ((p=()) )+ dma ((x=0)°)
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Jak je moZné studovat Rimity atomdrniho systému pomoci Rlasick¢ mechaniky

"KVANTOVE HAMILTONOVY ROVNICE":

M, (u) =(p,), <Pf>D:_<aiuiU>

v harmonické aproximaci tak dostavame

Mi<ui>m:—zk:Kik<uk>

tedy stredni hodnoty vychylek spinuji klasické Newtonovy rovnice.

Navic se oscilujici klubka béhem Casu nerozplyvaiji, jejich neurcitost
zustava konecna. Vezméme jeden oscilator s amplitudou rozkmitu x

—— M / |:> koherentni stavy

22




Jak je moZné studovat Rmity atomdrniho systému pomoci Rlasické mechaniky

"KVANTOVE HAMILTONOVY ROVNICE":

i) =00 () =-{)

v harmonické aproximaci tak dostavame

Mi<ui>m=—zk:Kik<uk>

tedy stredni hodnoty vychylek spinuji klasické Newtonovy rovnice.

Historicky byl harmonicky oscilator nejlepsi kandidat pro kvantove

vysetrovani, protoze mél kvasiklasicky charakter a dal se proto ochotné
zpracovat jiz tzv. naivné kvantovymi metodami.
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Jak je moZné studovat Rimity atomdrniho systému pomoci Rlasick¢ mechaniky

"KVANTOVE HAMILTONOVY ROVNICE":

M, (u) =(p,), <Pf>D:_<aiuiU>

v harmonické aproximaci tak dostavame

Mi<ui>m:—zk:Kik<uk>

tedy stredni hodnoty vychylek spinuji klasické Newtonovy rovnice.

Podobné tomu je pro vSechny Hamiltoniany nejvyse kvadraticke v
kanonickych proménnych (volna ¢astice, ¢astice v homogennim
elektrickem | magnetickém poli, harmonicKky oscilator, parametricky
modulovany harmonicky oscilator apod.). Samoziejmé tim neni
kvantova mechanika zbytecna, jiz prvni anharmonicke opravy vedou k
rozdilnym vysledkim.
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3a

Infracervend absorpce molekuldrnimi kmity




Infracervend absorpce: dvouatomovd moleRula “

dipolova aproximace
: /%_Mné vlna
E=Emne % &\ @ /

homogenni pole oscilator ... a ~nm << A (IR) ~ 5 - 100 um

klasicka pohybova rovnice q =q, — efektivni naboj

(o= e

tIumenl fenomeno/ogicky pridano

26




Infracervend absorpce: dvouatomovd moleRula “

dipolova aproximace

E

=E.ne

-1

homogenni pole

klasicka pohybova rovnice qg=q,— efektivni naboj

- _ od elektrického dipolu
Cmu mag) yu qE(t molekuly

/ql‘w‘qz svétel%

oscilator ... a ~nm << A (IR) ~ 5 - 100 ym

tlumeni 7fenomy  hresnaii: jeho casti

linearné zavislé na

vychylce, zde tedy
U= qu

kde g je efektivni
naboj

27




“ Infracervend absorpce: dvouatomovd moleRula “

dipolova aproximace
: /%_Mné vlna
E=Emne % &\ @ /

homogenni pole oscilator ... a ~nm << A (IR) ~ 5 - 100 um
klasicka pohybova rovnice q= =q, ~ efektivni naboj
(i =i i
Ustalend fedeni w=u, i tIumenl fenomeno/ogicky pridano
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Infracervend absorpce: dvouatomovd moleRula “

dipdlova aproximace

E =Ene '™

homogenni pole

oscilator ... a ~nm << A (IR) ~ 5 - 100 ym

klasicka pohybova rovnice q =q, — efektivni naboj

ustalené resSeni

(o= e

_ —icd tIumenl fenomeno/ogicky pridano

m(af — o -iyu, = qE,
q 1 £
mcug—wz—iya) ’

Uy =

29




“ Infracervend absorpce: dvouatomovd moleRula “

dipolova aproximace
: /%_Mné vlna
E=Ene % &\ @ /

homogenni pole oscilator ... a ~nm << A (IR) ~ 5 - 100 um
klasicka pohybova rovnice q =q, - efektivni naboj
(i =iy i
Ustalend fedeni w=u, i tIumenl fenomeno/ogicky pridano
m(afy — o -iyu, = qE,
_4q I
= m cug - —iya)EO

absorbovany vykon
2 2
_ Vg %y Ly

uly > W=
(quE) v (@) +y




“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami

Systematicky: Hamiltonian doplnime o dipdlovou interakci

1:[ :ZWPM ZZ”MKM 7% ZXM ,Bula ,8 e

la la JpS [a,[

* | zde plati klasické pohybové rovnice pro stredni vychylky, oCekavame
tedy resonance u charakteristickych frekvenci normalnich kmit

« podminka nenulovych polarisovatelnosti (permanentni dipdl nepomuze)

« zalezi na polarisaci (sméru) elektrického vektoru

31




“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami “

Systematicky: Hamiltonian doplnime o dipdlovou interakci

n 1 1 -
H = ZZ—ALP?G +EZZMICIK10',J,8”J,B _Z Xm,ﬁumEﬁ e '

la la JpS [a,[

* | zde plati klasické pohybové rovnice pro stredni vychylky, oCekavame
tedy resonance u charakteristickych frekvenci normalnich kmit

« podminka nenulovych polarisovatelnosti (permanentni dipdl nepomuze

« zalezi na polarisaci (sméru) elektrického vektoru

| rozdilné efektivni
Co, DD o r@ naboje

v, symetricky kmit ... nevyvola dipolovou polarisaci

t_L_: v, A 1 dipolovy moment se vaze na E

or+e—e+» U > dipolovy moment se vaze na E,

32




3b

Infracervend absorpce molekuldrnimi kmity:
kvantove




Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

Ly

E.

1

34




Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

Ef
‘ ho
FE.

1

35




Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové “

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

L Bohrova podminka:
‘ ho

z hw=FE. - E.

1

36




“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové “

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

absorpce fotonu L Bohrova podminka:
* ho b= E. —
,kvantovy preskok" E w= L — L,

1
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“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové “

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

absorpce fotonu L Bohrova podminka:
* ho b= E. —
,kvantovy preskok" E w= L — L,

1

Intensita absorpce (pravdépodobnost prechodu)

Fermiho zlate pravidlo
21T
#2

Wie =

“TE|(i|g|)| O(E, ~ E, -y
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“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové “

Resonancni prechody v kvantové mluvé (zas pfipominka hlavni prednasky)

absorpce fotonu L Bohrova podminka:
* ho b= E. —
,kvantovy preskok" E w= L — L,

1

Intensita absorpce (pravdépodobnost prechodu)

Fermiho zlate pravidlo
21T

th\ ‘qx‘f‘ O(E; - E, - he)

Wig —

zf =()  zakazany prechod

Mif #(0  dovoleny prechod

vyberova pravidla

39




“ Infracervend absorpce viceatomovymi moleRulami Ryantové “

Resonancni pfechody v kvantové mluveé (zas pfipominka hlavni pfednasky)

absorpce fotonu L Bohrova podminka:
; e hw=E, —E
,kvantovy preskok" E W= Ly i

1

Intensita absorpce (pravdépodobnost prechodu)

Fermiho zlate pravidlo
21T

W = th‘ ‘qx‘f‘ O(E. —E —hw)

1

if =(0  zakazany prechod
M if #(0  dovoleny prechod

Pro harmonicky oscilator pfisné vybérove pravidlo:

.Mx|n'> #0 pro n':nilﬂ

vyberova pravidla

Proto

“ En _En' | - ha)()\
a kvantova resonancni podminka

se shoduje s klasickou.

40




4

Infracervend absorpce molekuldrnimi kmity:
anharmonické jevy




Anharmonické efekty

vede ke zméne spektra vlastnicirenergii i vlastnich funkci.

42




“ Anharmonické efekty

cilaci
3 4

Bhergii i vlastnich funkci.

Anharmonicky potencial prg e
U(u)

vede ke zmene spektra viastni

\
ekvidistantni hladiny \ /
n=2

43




Anharmonické efekty

kubicka korekce

asymetrie potencialu

44




“ Anharmonické efekty

vede ke zmene spektra viastni

kvarticka korekce
zde ,méeknuti”
potencialu pri vysSich
energiich

Bhergii i viastnicirfunkci.
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“ Anharmonické efekty

anharmonicky
potencial

spojuje obé hlavni
anharmonickeé opravy

46




“ Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci

Uu)=U,+Lku’ +eu’ +u* +---

vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.

\
ekvidistantni hladiny \
harmonického
potencialu

47




“ Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci

Uu)=U,+Lku’ +eu’ +u* +---

vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.

\ =3
ekvidistantni hladiny \ - %

harmonického

potencialu \
n=1 /
— /
n=0

postupné se ol ™

odchylujici hladiny
anharmonického
potencialu

48




Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
— 1 2 3 4
Uu)=U,+1ku"+eu +{u" +---

vede ke zméne spektra vliastnich energii i vlastnich funkci.

49




“ Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
— 1 2 3 4
Uu)=U,+1ku"+eu +{u" +---
vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.

Poruchovy rozvoj: Pro slabé anharmonicity vysledek bude zhruba

(nA)=c|n)+c|n+1)+c |n=1)+c,|n+2)+c,|n=2)+-
kde jenom ¢, je Fadu 1, ostatni koeficienty jsou malé, ¢, = O(g,Z)_
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Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
Uu)=U,+Lku’ +eu’ +u* +---

vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.
Poruchovy rozvoj: Pro slabé anharmonicity vysledek bude zhruba

|nA> =co|n>+cl|n +1>+c_1|n —1>+cz|n +2>+c_2|n —2>+-~
kde jenom ¢, je fadu 1, ostatni koeficienty jsou male, Crzo = O(g,Z).
Vybérove pravidlo je nyni oslabeno:

(nA|x|n'A) = cc) (n|x|n") +c,c’ (n|x|n'=1) +c,c’, (n]x|n'=2) +---

n'=n+1,n+2,n+3,--- vysSi harmonické

Prechody jsou tak mozné na dvojnasobek , trojnasobek, ... zakladni frekvence.
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“ Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
— 1 2 3 4
Uu)=U,+1ku"+eu +{u" +---
vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.

Vybéroveé pravidlo je oslabeno:

Prechody jsou tak mozné na dvojnasobek , trojnasobek, ... zakladni frekvence.

\ n=3 %
N\ nez 7

52




“ Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
— 1 2 3 4
Uu)=U,+1ku"+eu +{u" +---
vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.

Vybéroveé pravidlo je oslabeno:

Prechody jsou tak mozné na dvojnasobek , trojnasobek, ... zakladni frekvence.

\ n=3 %
N ez T/

/
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Anharmonické efekty

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
Uu)=U,+Lku’ +eu’ +u* +---
vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.
Poruchovy rozvoj: Pro slabé anharmonicity vysledek bude zhruba
|nA> =co|n>+cl|n +1>+c_1|n —1>+cz|n +2>+c_2|n —2>+
kde jenom ¢, je fadu 1, ostatni koeficienty jsou male, Crzo = O(g,Z).
Vybéroveé pravidlo je nyni oslabeno:
(nA|x|n'A) = cc) (n|x|n") +c,c’ (n|x|n'=1) +c,c’, (n]x|n'=2) +---

n'=n+1,n+2,n+3,--- vysSi harmonické

Prechody jsou tak mozné na dvojnasobek , trojnasobek, ... zakladni frekvence.

Anharmonicky potencial pro vazaneé oscilace viceatomové molekuly

U=U, +1 Kuu + u,Uu,.u,, * kvarticky ¢len +-
AV Jj,kk™Ai"v " kk

n ity wmmmmwmy/
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“ Anharmonické efekty “

Anharmonicky potencial pro jedinou oscilaci
Uu)=U,+Lku’ +eu’ +u* +---
vede ke zméne spektra vlastnich energii i vlastnich funkci.
Poruchovy rozvoj: Pro slabé anharmonicity vysledek bude zhruba
|nA> =co|n>+cl|n +1>+c_1|n —1>+cz|n +2>+c_2|n —2>+
kde jenom ¢, je fadu 1, ostatni koeficienty jsou male, Crzo = O(g,Z).
Vybéroveé pravidlo je nyni oslabeno:
(nA|x|n'A) = cc) (n|x|n") +c,c’ (n|x|n'=1) +c,c’, (n]x|n'=2) +---

n'=n+1,n+2,n+3,--- vysSi harmonické

Prechody jsou tak mozné na dvojnasobek , trojnasobek, ... zakladni frekvence.

Anharmonicky potencial pro vazaneé oscilace viceatomové molekuly

u=U,+ IZK uu; +4 ZQ)Iz v ki Ualy Uy T kvarticky Clen +-
n ity — anharmonicka vazba mezinormainimi kmity

24),---  vyssi harmonické + kombinacni frekvence @ + @,
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO, H
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO, H
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO,
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO,
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO,
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H IR spektrum oxidu uhlicitého CO, H
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IR spektrum oxidu uhlicitého CO,
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Sumdrni absorpcni spektrum oxidu uhlicitého CO,
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H Sumdrni absorpcni spektrum oxidu uhlicitého CO, H
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Dalsi (sklenikové) molekuly




Zdbavny prehled vibraci a IR speRter pro sklenikové moleRuly
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Sklenikovy efekt?

Departures In empsraure ©0)

Departures In tempareure (7}

Variations of the Earth's surface temperature for:
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Geografické rozloZeni teplotnich zmén

(&) Annual temperature trends, 1901 to 2000 (b) Annual temperature trends, 1910 to 1945
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Nezdvisly tidaj: ndrist atmosféricRych Roncentraci

Indicaters of the human influgnce on the atmesphene
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&) Global atrmospherc concantrationg of three well mixed

greenhouse gases
aen | Cambon doukde -1E
- Mo 1.0
E a2z |-
200 |- %
o 280 Lok ¥ iy o O S Jdan
20 |-
1 1 1 1
£ —— :
E i7s0 Methane oS
= [
[ ]
=
B
L]
=
&
g
=]
E )
T - i
gqn L Mitrous axde r ke
_F J a0
'& o0 | =
. [ Jaes
2 o,
= omf. '- Prapc¥ T oqoo
sz [ ]

glEE ] 1200 1400 1800

Vaar

1500 2000

{b) Sulphate asrosals depostad In Greenland loe

Sulphate concentration
(myg S0, per tonne of ioe)

1800

200 | Sulphur

18060 2000
Woar

Radiative forcing  (Wrm-=)

S0 emissions (Milions of
ton ez sulphurper wan

75




Nezdvisly tidaj: ndrist atmosféricRych Roncentraci

Indicaters of the human influgnce on the atmesphene

during the Industrial Era
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Novinové Clanky poslednich tydnu

Contribution of Working Group | to the
Fourth Assessment Report of the

Intergovernmental Panel on Climate Change

Summary for Policymakers
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Novinové Clanky poslednich tydnu

Contribution of Working Group | to the
Fourth Assessment Report of the
Intergovernmental Panel on Climate Change
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Nové Udaje o rustu teploty+modelové vypoclty

GrLopaL AND CoONTINENTAL TEMPERATURE CHANGE
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Difference from 1961=1980 (mm) (°C)

(million km#)

CHaANGES IN TEMPERATURE, SEA LEVEL AND MoRTHERN HEMISPHERE Snow CovER
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Vyvoj koncentrace sklenikovych plynu: CO,

CHANGES IN GREENHOUSE GASES FROM Ice CoRE

AND MoDERN DATA
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Vyvoj koncentrace sklenikovych plynu: CH,
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Vyvoj koncentrace sklenikovych plynu: N,O

@IPCC 2007 WG1-AR4
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CHANGES IN GREENHOUSE GASES FROM Ice CoRE

Methane (ppb) Carbon Dioxide (ppm)

Nitrous Oxide (ppb)

AND MobDERN DaTa
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Pesimisticky vyhled do budoucnosti

Global surface warming (°C)

MuLti-MobpeL AVERAGES AND AssesseD RANGES FOR SURFACE WARMING
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Tue Emission Scenarios oF THE IPCC SreciaL Report on Emission Scenarios (SRES)17

Al. The Al storyline and scenario family describes a future world of very rapid economic growth, global
population that peaks in mid-century and declines thereafter. and the rapid introduction of new and more efficient
technologies. Major underlying themes are convergence among regions, capacity building and increased cultural
and social interactions, with a substantial reduction 1n regional differences in per capita mncome. The Al scenario
family dewvelops mnto three groups that describe alternative directions of technological change in the energy system.
The three Al groups are distmouished by their technological emphasis: fossil-intensive (A1FT). non-fossil energy
sources (A1lT) or a balance across all sources (A1B) (where balanced is defined as not relying too heavily on one
particular energy source. on the assumption that samular improvement rates apply to all energy supply and end
use technologies).

A2 The A? storyline and scenario famuily describes a very heterogeneous world. The underlyving theme 1s self-
reliance and preservation of local identities. Fertility patterns across regions converge very slowly, which results
m continuously increasing population. Economic development 1s primanly regionally oniented and per capita
economic growth and technological change more fragmented and slower than other storylines.

Bl. The Bl storyline and scenario fanuly describes a convergent world with the same global population, that
peaks in mid-century and declines thereafter. as in the Al storyline. but with rapid change in economic stmictures
toward a service and information economy, with reductions in matenal intensity and the introduction of clean
and resource-efficient technologies. The emphasis 1s on global solutions to economic, social and environmental

sustainability, mcluding improved equaty. but without additional climate imtiatives.

B2. The B2 storvhine and scenano family describes a world 1n which the emphasis 1s on local solutions to
economic, social and environmental sustamability. It 1s a world with continuously increasing global population, at
a rate lower than A2 mntermediate levels of economic development. and less rapid and more diverse technological
change than in the Bl and Al storylines. While the scenario 1s also onented towards environmental protection and
social equity. 1t focuses on local and regional levels.




Sklenikovy efekt




Atmosfera Zemeée

sklenikové plyny v
H 2o Ar tloust’ce cary
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Sovislost se sklenikovym efeRtem: novindisky pohled

The Greenhouse Effect

Some of the infrared radiation passes
Evrough the atmosphere, and saome is
absorhaed and re-emitted in all
direcBons by greenhouse gas
molecules. The effect of this is fo warm
e aarth's surface and the lower

atmosphere, i

Inrr?nr-eq =

from the ea
i

90




Albedo Zemé z Vesmiru je asi 30%
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“ Podrobnosti tepelné rovnovahy Zemé
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Podrobnosti tepelné rovnovihy Zemé

107 Reflected Solar Incoming Outgoing
Radiation 342 Solar Longwave
107 Wm~2 Radiation Radiation

’ 342 Wm™2 235 Wm—2
Reflected by Clouds,
Aerosol and /
Atmosphere Emitted by Atmospheric
Atmosphere 165 Window
Absorbed by Gregnhuuse
67 Atmosphere 3885
24 / f
324
350 Back
Radiation
24 o
! Surface
Absorbed by Surface  Thermals Evapo- Radiation 324
transpiration Absorbed by Surfé‘c‘e*-—-.._______‘

342x4=1368 W/m* Solarni konstanta
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Okna prithlednosti v zemské atmosfére: podle prirucky
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Okna prithlednosti v zemské atmosfére: podle prirucky
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Souvislost se sklenikovym efektem
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Souvislost se sklenikovym efektem
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Souvislost se sklenikovym efektem
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Sklenikovych plynii je bezpocet

Carbon dioxide

ppm 120 1
Co,
Table 4. 1ta); Chemically reactive greenhouse gases and their precursors: abundances, trends, budgets, lifetimes, and GWPs.
_ ) . i Abundance® Trend Annual Life- 100-yr
Chemical species Formula ppt pptiyr® emission time GWP"
[9US 1750 19905 late 90s (yr)
Methane CH,i(pph) 1745 T00 7.0 600 Tg 8.4/12° 23
Nitrous oxide N,O (ppb) 314 270 0.5 16.4 TgN 120/114° 296
Perfluoromethane CF, 80 40 1.0 ~15 Gg =>50000 5700
Perfluoroethane C,F 3.0 0 0.08 ~2 Gg [OO00 11900
Sulphur hexafluoride SF 4.2 0 0.24 ~6 Gg 3200 22200
HFC-23 CHF, 14 0 0.55 ~T Gg 260 12000
HFC-134a CF,CH,F 7.5 0 2.0 ~25 Gg 138 300
HFC-152a CH,CHF, 0.5 0 0.1 ~4 Gg L.40 120
I
_[ a: ¢, dt Global Warming Potential
|::| W v o w7
S = c, pravdépodobnost preziti molekuly n let

. a, ucinek jedné molekuly
.[ 4 10, Sco, X n zvoleny pocet let, typicky ... 100
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Souhrn jednotlivych prispévkU k zAarivé rovnovdze

Rapiative Forcina CoMPONENTS

RF Terms RF values (W m™) |Spatial scale| LOSU
' 1 i 1
' [
[ : | 1.66 [1.4910 1.83] | Global High
Longdived | | |
greanhoJse gases | I l?l.ﬂlfﬂ [0.43 to I;I.EEI
L : - Halocarbons 0.16 {U.14 1o L. 18] Global High
|
: | |
: | . I -DIDE !‘G.15 o ﬂ'.ﬂ'ﬁ] Continental
Ozone Stratospheric Tropuspheric | . M
o | v == : 0.35 [0.25 to 0.65] | o global
2 | |
@ r heri r '
o Stratospheric wale | | | 0.07 [0.02100,12] | Global | Low
= wapour from CH, | : I :
D I
= |
= Land use ' I =0.2 0.4 to 0,0] Local to Med
<T I porsipiimary : 0.1 (0.0 to 0.2] continental oW
| I | .
¢ Diract effect I | | =0.5 [-0.9 to -0.1] | Continental | Med
| | | iz global = Low
Total | | |
Aerosol | Cloud albsdo | | | | continental &
| ollact I ; | =07 [1.8 to =0.3] to global Low |5
I I I O
, , | I | ) ) o
Linear contrails | | | 0.01 |C.003 to 0,03 | Continental | Low | &
| | |
TE | | | =
= Solar irradiance l I | 0.12 [0.06 to 0.30] Global Low | o
o I I I T
Total net | | 1.6 (0.6 to 2.4]
anthropogenic : :
L 1 L ] |
-2 -1 0 1 2

Radiative Forcing (W m=2)




Souhrn jednotlivych prispévkU k zAarivé rovnovdze
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Souhrn jednotlivych prispévkU k zAarivé rovnovdze
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