
InfraInfraInfraInfraččččervenervenervenervenáááá spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
Podstata infraPodstata infraPodstata infraPodstata infraččččervenervenervenervenéééé absorpceabsorpceabsorpceabsorpce

jednofotonový přechod
mezi dvěma stacionárními

vibravibravibravibravibravibravibravibraččččččččnnnnnnnníííííííími (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibraččččččččnnnnnnnněěěěěěěě--------rotarotarotarotarotarotarotarotaččččččččnnnnnnnníííííííími) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekulymi) stavy molekuly,
jejichž energie jsou E1 a E2,

vyvolaný interakcí s fotonem dopadajícího 
záření

o frekvenci ννννabs =  E2 - E1  / h
hννννabs = E2 - E1

hννννvib = E2 - E1 
pro fundamentální přechody
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Podstata infraPodstata infraPodstata infraPodstata infraččččervenervenervenervenéééé absorpceabsorpceabsorpceabsorpce

vibravibravibravibravibravibravibravibraččččččččnnnnnnnníííííííí (vibra(vibra(vibra(vibra(vibra(vibra(vibra(vibraččččččččnnnnnnnněěěěěěěě--------rotarotarotarotarotarotarotarotaččččččččnnnnnnnníííííííí) stavy) stavy) stavy) stavy) stavy) stavy) stavy) stavy

- počty vibračních stavů
- počet vibračních modů (stupňů volnosti)
3N-6 (3N-5 - lineární molekuly), N - počet atomů

- pro každý stupeň volnosti - vibrační frekvence
- potenciálová křivka
- sada stavů (hladin)
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Podstata infraPodstata infraPodstata infraPodstata infraččččervenervenervenervenéééé absorpceabsorpceabsorpceabsorpce

TYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRATYPY VIBRAČČČČČČČČNNNNNNNNÍÍÍÍÍÍÍÍCH MODCH MODCH MODCH MODCH MODCH MODCH MODCH MODŮŮŮŮŮŮŮŮ

- valenční vibrace - změna délky vazby

- symetrická, antisymetrická, asymetrická

- deformační vibrace - změna vazebných úhlů

- nůžková, deštníková, kývavá, vějířová, kroutivá

- rovinná, mimorovinná

- symetrická, antisymetrická, asymetrická
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Podstata infraPodstata infraPodstata infraPodstata infraččččervenervenervenervenéééé absorpceabsorpceabsorpceabsorpce

VIBRAVIBRAVIBRAVIBRAVIBRAVIBRAVIBRAVIBRAČČČČČČČČNNNNNNNNÍÍÍÍÍÍÍÍ FREKVENCEFREKVENCEFREKVENCEFREKVENCEFREKVENCEFREKVENCEFREKVENCEFREKVENCE

- model harmonického oscilátoru 

plus anharmonicita

-- hmotnost atomhmotnost atomůů

-- ssííla vazbyla vazby

-- vliv typu pohybu v rvliv typu pohybu v ráámci danmci danéé skupiny skupiny 
atomatomůů
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POTENCIPOTENCIPOTENCIPOTENCIPOTENCIPOTENCIPOTENCIPOTENCIÁÁÁÁÁÁÁÁLOVLOVLOVLOVLOVLOVLOVLOVÁÁÁÁÁÁÁÁ KKKKKKKKŘŘŘŘŘŘŘŘIVKAIVKAIVKAIVKAIVKAIVKAIVKAIVKA

- model harmonického oscilátoru 

plus anharmonicita

-- ssííla vazbyla vazby

-- vliv typu pohybu v rvliv typu pohybu v ráámci danmci danéé skupiny skupiny 
atomatomůů
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ENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONENERGIE STACIONÁÁÁÁÁÁÁÁRNRNRNRNRNRNRNRNÍÍÍÍÍÍÍÍCH STAVCH STAVCH STAVCH STAVCH STAVCH STAVCH STAVCH STAVŮŮŮŮŮŮŮŮ

- model harmonického oscilátoru 

plus anharmonicita

-- frekvence vibracefrekvence vibrace

-- tvar potencitvar potenciáálovlovéé kkřřivkyivky
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přechody mezi

vibravibravibravibravibravibravibravibraččččččččnnnnnnnníííííííími (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibrami (vibraččččččččnnnnnnnněěěěěěěě--------rotarotarotarotarotarotarotarotaččččččččnnnnnnnníííííííími) stavymi) stavymi) stavymi) stavymi) stavymi) stavymi) stavymi) stavy

- typy motypy možžných pných přřechodechodůů ppřři absorpci Ii absorpci IČČ zzáářřeneníí
- v rámci jednoho vibračního modu

- fundamentfundamentáálnlníí (změna kvantového čísla 
o jednotku)

- vyvyššíšší harmonickharmonickéé -- svrchnsvrchníí ttóónyny
- zahrnuto více vibračních modů

- kombinakombinaččnníí
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OscilujOscilujOscilujOscilujííííccccíííí dipdipdipdipóóóólovýlovýlovýlový momentmomentmomentmoment

pohyb molekuly spojený se změnou elektrického
dipolového momentu 

vede k absorpci (nebo k emisi) záření

p - aktuální dipólový moment
p0 - dipólový moment v rovnovážné poloze
q - normální souřadnice vibračního módu

q
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pp
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Základní výběrové pravidlo 
infračervené absorpce

INTENZITA PINTENZITA PÁÁSSŮŮ ÚÚMMĚĚRNRNÁÁ ZMZMĚĚNNĚĚ
DIPOLOVDIPOLOVÉÉHO MOMENTU BHO MOMENTU BĚĚHEM HEM 

VIBRAVIBRAČČNNÍÍHO POHYBUHO POHYBU
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NEABSORBUJNEABSORBUJÍÍ

IIČČ zzáářřeneníí
OO22, N, N22, H, H22, O, O33

prprášáškovkováá ssíírara
kkřřememííkk

uhluhlíík k -- grafitgrafit, , diamantydiamanty

lláátkatka, , kterkteráá neabsorbuje neabsorbuje IIČČ zzáářřeneníí,,
ho ho mmůžůže reflektovate reflektovat
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SILNSILNĚĚ ABSORBUJABSORBUJÍÍ

IIČČ zzáářřeneníí

HClHCl, H, H22O, COO, CO22, SO, SO22, , NNxxOOyy

alkoholyalkoholy, , karbonylovkarbonylovéé a a karboxylovkarboxylovéé slouslouččeninyeniny
nitroderivnitroderiváátyty, , sulfosulfo--derivderiváátyty

halogenderivhalogenderiváátyty
anorganickanorganickéé soli soli a a komplexnkomplexníí slouslouččeninyeniny
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ANALYZOVANÉ TYPY MATERIÁLŮ
- plyny - analýza složení zemního plynu

- monitoring vzdušných polutantů

- kapaliny, roztoky - analýza olejů
- analýza odpadních vod
- analýza mléka

- práškové vzorky - analýza léčiv, drog, trhavin
- analýza rud, hnojiv

- fázové rozhraní - povrchová analýza
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---- instrumentaceinstrumentaceinstrumentaceinstrumentace
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ČČČČÁÁÁÁSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRU
• ZDROJ ZZDROJ ZZDROJ ZZDROJ ZÁÁÁÁŘŘŘŘENENENENÍÍÍÍ
MIR, FIR - keramická tyčinka žhavená na 
teplotu 1000 - 1200°C - SiC, Globar
FIR - rtuťová výbojka
NIR - žárovka - wolframová, wolfram-halogenová

• DDDDĚĚĚĚLILILILIČČČČ PAPRSKPAPRSKPAPRSKPAPRSKŮŮŮŮ
MIR - Ge povlak na KBr, ZnSe, CsI
NIR - Si povlak na CaF2, či křemeni
FIR - kovová síťka, PET-Mylar
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ČČČČÁÁÁÁSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRUSTI FTIR SPEKTROMETRU

• DETEKTOR ZDETEKTOR ZDETEKTOR ZDETEKTOR ZÁÁÁÁŘŘŘŘENENENENÍÍÍÍ
MIR - DTGS (deuteriumtriglycin sulfát)

- MCT (mercury-cadmium-telurid) 
NIR - PbSe, PbS, InSb, Ge, MCT
FIR - DTGS, GaAs-Zn

• DALŠÍ PRVKY

NaCl, KBr, ZnSe, CaF2, CsI, křemík, diamant
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---- instrumentaceinstrumentaceinstrumentaceinstrumentace



VÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIE

• Jacquinotova Jacquinotova Jacquinotova Jacquinotova (energetick(energetick(energetick(energetickáááá) ) ) ) 
- malé energetické ztráty při průchodu záření

interferometrem - „žádné štěrbiny“

• Fellgettova Fellgettova Fellgettova Fellgettova ((((multiplexnmultiplexnmultiplexnmultiplexníííí))))
- celý spektrální rozsah po celou dobu měření - výhoda 

oproti jednokanálové detekci
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VÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIEVÝHODY INTERFEROMETRIE

• Connesových  Connesových  Connesových  Connesových  
- vysoká vlnočtová správnost a opakovatelnost hodnot 

vlnočtů (kontrola pohybu zrcadla  He-Ne laserem)

• konstantnkonstantnkonstantnkonstantníííí rozlirozlirozlirozliššššeneneneníííí
- v celém spektrálním rozsahu, pravidelný vlnočtový krok
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---- instrumentaceinstrumentaceinstrumentaceinstrumentace
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- TRANSMISNTRANSMISNTRANSMISNTRANSMISNÍÍÍÍ MMMMĚŘĚŘĚŘĚŘENENENENÍÍÍÍ

-- plyny plyny -- plynovplynovéé kyvetykyvety -- optickoptickáá ddéélka 1 cm lka 1 cm -- 10 m10 m

-- roztokyroztoky -- kapalinovkapalinovéé kyvety kyvety -- 0,01 mm 0,01 mm -- 10 mm10 mm

-- kapalinykapaliny -- kapalinovkapalinovéé kyvety kyvety -- 0,002 mm 0,002 mm -- 0,05 mm0,05 mm

-- pevnpevnéé lláátky tky -- suspenzesuspenze s s NujolemNujolem, , FluorolubeFluorolube --
kapalinovkapalinovéé kyvety kyvety 

-- tablety s tablety s KBrKBr
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky

ATRATR
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky
ATR ATR -- attenuated total reflection attenuated total reflection 

-- zeslabený zeslabený úúplný (vnitplný (vnitřřnníí) odraz) odraz
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- Faktory, které ovlivňují ATR spektrální analýzu
POUZE ODRAZ POUZE ODRAZ -- NIKOLI LOM !NIKOLI LOM !

•• VlnovVlnováá ddéélka infralka infraččervenervenéého zho záářřeneníí
•• Index lomu IRE a vzorkuIndex lomu IRE a vzorku
•• Hloubka prHloubka průůnikuniku
•• EfektivnEfektivníí ddéélka drlka drááhyhy
•• ÚÚhel dopaduhel dopadu
•• ÚÚččinnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkem
•• MateriMateriáál IRE (ATR krystalu)l IRE (ATR krystalu)
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- VlnovVlnováá ddéélka infralka infraččervenervenéého zho záářřeneníí
•• Hloubka proniknutí infračerveného záření

je závislá na vlnové délce tohoto záření.

• S rostoucí vlnovou délkou infračerveného záření
roste hloubka proniknutí, 

tj. proniknutí klesá s rostoucím vlnočtem. 

• Oproti transmisním spektrům 
jsou zvýrazněny intenzity pásů

v oblasti nízkých vlnočtů
vůči pásům při vyšších vlnočtech. 
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- Index lomu IRE a vzorkuIndex lomu IRE a vzorku

•• HLOUBKA PRŮNIKU
S rostoucím indexem lomu IRE klesá hloubka 
proniknutí. Dále klesá efektivní dráha a tudíž klesá
i  “absorbance”.

Změn se dosahuje
- zmzměěnou nou úúhlu odrazuhlu odrazu -realizováno změnou úhlu dopadu 

vstupujícího infračerveného záření na krystal pomocí
otáčivého zrcadla

- zmzměěnou indexu lomu krystalunou indexu lomu krystalu
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Parametry různých materiálů

používaných k výrobě ATR krystalu

při vlnočtu 1000 cm -1

ATR kalkulace ( pro n2 = 1,5  při  
~ν  = 1000cm -1)

θ počet
odrazů
(HATR)

Materiál:      ZnSe
Index lomu: n 1 = 2 ,4
Spektrální rozsah:
20 000 - 650 cm -1

Materiál:     Ge
Index lomu: n 1 = 4
Spektrální rozsah:
5 500 - 870 cm -1

Materiál:      AMTIR
(As, Se, Ge sk lo)
Index lomu:  n 1 = 2 ,5
Spektrální rozsah:
11 000 - 650 cm -1

dp EP EPL(µm) dp EP EPL(µm) dp EP EPL(µm)

30 21 - - - 1.2 0.84 17.68 - - -
40 14 4.4 3.26 45.64 0.76 0.30 4.24 2.76 1.84 38.75
45 12 2.0 1.01 12 .12 0.66 0.22 2.59 1.7 0.81 9 .68
50 10 1.5 0.58 5.82 0.60 0.16 1.62 1.34 0.49 4.93
55 8 1.25 0.39 3.11 0.55 0.12 0.992 1.14 0.34 2.71
60 7 1.11 0.28 1.94 0.51 0.10 0.672 1.02 0.24 1.72

θc 38.6 22.0 36.9

hloubka proniknutí (dp)
průměrný efektivní průnik (EP)
efektivní délka dráhy (EPL)
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ÚÚÚÚÚÚÚÚččččččččinnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkeminnost kontaktu se vzorkem

evanescentní vlna
se zmenšuje (rozpadá) velmi rychle se vzdáleností
od povrchu, tj. je důležité mít vzorek 
v dokonalém optickém kontaktu s krystalem

MateriMateriáál krystalul krystalu
ZnSeZnSe, AMTIR (Se, , AMTIR (Se, GeGe, As), Si, saf, As), Si, safíír r 

VzorkyVzorky
kapaliny, povrchovkapaliny, povrchovéé vrstvy na mvrstvy na měěkkkkéém m 
podkladu, mpodkladu, měěkkkkéé pevnpevnéé vzorky, odparkyvzorky, odparky
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky

DRIFTDRIFT
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky

DRIFTDRIFT
- rychlé měření práškových vzorků

- nízká opakovatelnost dat

- složitý fyzikální popis jevu
tvar částic, „zhutnění“ vzorku

index lomu částic
reflektivita a absorpční vlastnosti částic
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky

SPEKULSPEKULÁÁRNRNÍÍ REFLEXEREFLEXE
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- ReflexnReflexnReflexnReflexníííí technikytechnikytechnikytechniky

SPEKULSPEKULÁÁRNRNÍÍ REFLEXEREFLEXE

- měření tenkých vrstev až monomolekulárních
- pravý odraz na reflexním podkladu

- otázka úhlu dopadu
- délka dráhy záření vrstvou

- index lomu vrstvy
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- INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a 

IDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LÁÁÁÁTEKTEKTEKTEK

-- ddůůkazy funkkazy funkččnníích skupinch skupin - charakteristické pásy
- interpretační tabulky

- síla vazby, hmotnosti atomů, typ vibrace

-- identifikace lidentifikace láátektek - “otisk palce“
- knihovny spekter - tištěné

- elektronické
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- INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a 

IDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LIDENTIFIKACE LÁÁÁÁTEKTEKTEKTEK
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- INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a INTERPRETACE SPEKTER a 
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KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- blízká infračervená oblast - velmi široké pásy
- obtížné korektní přiřazení pásů
- často používána v reflexním módu

- často používána vláknová optika
- překryv pásů různých komponent
- NUTNÉ MULTIVARIAČNÍ KALIBRAČNÍ MODELY

- NEDESTRUKTIVNÍ PROCESNÍ ANALYTICKÁ
METODA - automatizovatelná



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- blízká infračervená oblast - velmi široké pásy





KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- blízká infračervená oblast - velmi široké pásy
- ANALÝZA POTRAVIN, FARMAK, PLASTŮ atd. -

• stanovení alkoholu a cukru v nápojích

• analýza sýrů - obsah tuků, cukrů, proteinů, obsah vody

• stanovení aktivní látek v tabletách (paracetamol, ibuprofen)

• stanovení oktanového čísla a obsahu aromátů - petrochemie

• stanovení aditiv v plastech

• stanovení obsahu celulosy - papírenský průmysl



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ spektrometrie
- blízká infračervená oblast



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ spektrometrie
- blízká infračervená oblast









KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- střední a vzdálená infračervená oblast
- velmi silná absorpce - tenké vrstvy kapalin a 

roztoků
- reflexní metody - ATR, DRIFT, spekulární odraz
- velké počty pásů - překryv pásů
- používání vnitřních i vnějších standardů

- univariátní i multivariační kalibrace



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- střední a vzdálená infračervená oblast
KVANTITATIVNÍ ANALÝZA ORGANICKÝCH LÁTEK
• STANOVENÍ „NEL“ - (ropné látky) v pitné vodě, 

v odpadních vodách, v půdě (ČSN 757505, 83 0540)

• ANALÝZA POTRAVIN - mléka (Milkoscan)
- ztužování tuků

• ANALÝZA PLYNŮ - monitorování atmosféry



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- střední a vzdálená infračervená oblast
MILKOSCAN - analýza mléka a mléčných výrobků



KvantitativnKvantitativnKvantitativnKvantitativníííí spektrometriespektrometriespektrometriespektrometrie
---- specifickspecifickspecifickspecifickéééé aspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metodaspekty jednotlivých metod

MOLEKULOVÁ absorpční/reflexní spektrometrie
- střední a vzdálená infračervená oblast

MILKOSCAN - analýza mléka a mléčných výrobků
- surové mléko, zpracované mléko, kysané nápoje, 
jogurty, tavené sýry

- současné stanovení obsahu 

- tuků, proteinů, laktózy, kyseliny citronové, 
močoviny 


