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Harmonicka aproximacia

harmonicka aproximadcia plati dobre len blizko
rovnovaznej polohy, kde se da priebeh potencialnej
energie aproximovat kvadratickou funkciou, ktora v
principu nedovoluje disociaciu
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Dva postupy vhodné pre

harmonicku aproximaciu
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Dva postupy vhodné pre

harmonicku aproximaciu

SMEROM KU "KLASIKE"

Poc¢itame strednu hodnotu pozorovatelnyrh
(FlAy)=(4)

v zavislosti na ¢ase.

To zodpoveda klasickému obrazu. Pre ¢asovi zmenu plati
Ehrenfestiiv teorém

(4) = (GRy'[4,A]

Tieto vztahy maju podobu pohybovych rovnic,ktore vsak
spravidla nie su uzavreté.

Harmonicka aproximacia je vtom vynimoc¢na



dipolova aproximacia

dipolova aproximadcia je zaloZena na popise oscilacie
vodivostnych elektronov , ktora je vyvolana
elektromagnetickym polom svetelnej viny, ktora
nasledne produkuje oscilujuce dipdly v smere pola,
vyvolaného pohybom vodivostnych elektronov k
povrchu castice.
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Infracervena absorpcia: dvojatdmova molekula
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dipolova aproximacia
Infracervend absorpcia viacatémovymi molekulami

Systemaficky: Himiltonie’ln doplnime o dipdlovu interakciu
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Aj tu platia klasické pohybové rovnice pre stiedné vychylky, o¢akavame teda rezonancie pri

charakteristickych frekvenciach normalnych kmitov

podminka nenulovych polarizovatelnosti, zdleZi na polarizdcii (smere) elektrického vektoru
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Co, efektivne naboje

v, symetricky kmit ... nevyvola dipdlovou polarizaciu

3_1—3 o, A T dipélovy moment se viaze na E,

o»+0—o0+ U 7 dipolovy moment se viaze na E,




Infracervena spektroskopia

Principom metody je absorpcia infracerveného ziarenia pri prechodue vzorkom,
pri ktorej dochadza ku zmenam rotac¢ne vibra¢nych energetickych stavov
molekuly v zavislosti na zménach dipolového momentu molekuly.

Infracervena spektroskopie je analyticka technika urc¢ena predovsetkym pre
identifikdciu a struktarnu charakterizaciu organickych zlicenin a
anorganickych latok. Tato technika meria pohltenie infracerveného Ziarenia s
roznou vinovou dlZkou analyzovanym materialom. Infra¢ervenym Ziarenim je
elektromagnetické Ziarenie v rozsahu vlnovych dlzok 0.78 - 1000 mm, ¢o
zodpoveda rozsahu vinoc¢tov 12800 - 10 cm-1. Analyzované vzorky mézu byt
velmi malé. Zo vzorku 10x i 100x mensieho ako makové zrnko je mozno ziskat
potrebné spektrum (niekolko mg).

Cela oblast byva rozdelena na:
* blizku: 13000 - 4000 cm-1
* strednu: 4000 - 200 cm-1 (najpouzivanejsia oblast)

 vzdialenu infrac¢ervenu oblast: 200 - 10 cm-1



Ramanova spektroskopia

Merenie intenzity a vinovej dlZky svetla nepruzne
rozptylovaného molekulami. Ramanovsky rozptylené
svetlo se objevuje na vlnovych dlzkach, ktoré st od
dopadajuceho svetla posunuté o energiu molekulovych
vibraci. Mechanizmus Ramanovho rozptylu je odlisny
od IR absorpce, a Ramanove spektra poskytuji
doplnkovu informaciu k IRA.

Typickymi aplikacemi su urcenie struktury, kvalitativna
a kvantitativna analyza zmesi.






