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» Sklenikove molekuly
» Oxid uhliCity

» Oxid dusny

e \/oda

e Methan

e Ozon

e Shrnuti

* Pouzite zdroje



Vibrace molekul

« Atomy v molekule konajici periodicky pohyb zatimco
molekula jako celek kona konstantni translacni Ci rotacni
pohyb.
 Vnitrni pohyby molekuly kolem rovnovaznych poloh,
teziste molekul stoji.
* Male kmity — vibrace
« VVSechny atomy kmitaji se stejnou frekvenci, konaji
harmonicke kmity — normalni vibracni mody molekuly
\/Ibrace:

3n — 6 stupnu volnosti

(-6= -3 rotace -3 translace)

3n — 5 (pro linearni molekuly)
* Frekvence tohoto periodickeho pohybu se oznacuje
jako vibracni frekvence



bending — zmena uhlu mezi dvema vazbami,
rocking — zména uhlu mezi skupinou atomu
wagging — zmeéna v uhlu v roviné skupiny atomu,
twisting — zména uhlu rovin dvou skupin atomu,
torsion modes (nizké frekvence)

* Meni se delky vazeb:
e stretching modes (vysokeé frekvence)

Déleni normalnich kmitu na podélné a pficné



zahrnuje i rotace a translace, pro né je vibrace rovna nule)

- Urceni frekvence vibracnich modu

- Pomeér vychylek jednotlivych atomu pro danou
vibraci

- Primy vypocet pro male molekuly
* Grupy symetrie:

- Molekuly Ize rozdelit do skupin dle jejich symetrie
a nasledne urcit normalni mody (vyuziti tabulky
charakteru reprezentace grupy symetrie)



Symetrie 3D molekul




Sklenikové molekuly

Absorbuji a vyzaruji v infracervenem pasmu.
Jsou puvodci sklenikového efektu.

Prirozené:

voda, oxid uhliCity, metan, oxid dusny, o0zon

Umele vytvorene:

oxid uhliCity, metan, ozon, oxid dusny, castecné a zcela fluorovane
uhlovodiky, fluorid sirovy, tvrdé a mekké freony, halony, ...



Oxid uhlicity

667 cm-1 1388 cm-1 2349 cm-1

e 4 vibracni mody =2 v1 +v2 +v3
e 2 IR aktivni
e Ma symetrii valce

e Grupa symetrie: D«h



Oxid dusny

v3

v

1298,3 cm-1 596,3 cm-1 2282,2 cm-1

4 vibracni mody (vSechny IR aktivni)
v1+2v2+v3

Podobny CO2, ale ma mensi symetrii

Grupa symetrie: De~v



Voda

1711,15 cm-1 3730,03 cm-1 3851,06 cm-1

e 3 vibracni mody
 Rovinna molekula

e Grupa symetrie: C2v



Ozon

1209,71 cm-1 856,78 cm-1 855,78 cm-1

e 3 vibracni mody
e Rovinna molekula

 Podobneé jako molekula vody



Methan

V1 =1376 cm-~
V2 = 1598 cm-" ]
V3 = 3054 cm--

V4 = 3167 cm-’
* Nejjednodussi uhlikovodik

» Ctyfsténna molekula 1598 cm-1
 Grupa symetrie: Td

* 9 modu, pouze nékteré IR aktivni (tam, kde se hybe
vodik i uhlik — v1, v4)

e 3v1 +2v2 +v3+ 3v4

http://www.chemtube3d.com/vibrationsCH4 .htm



IR aktivni jsou mody, kde se hybou vuci
sobé ruzné atomy (napr. C-H u methanu).
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