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INFRACRVENO ZRACENJE

INFRACRVENO ZRACENJE
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Infracrveni spektar



i ZRACENJE CRNOG TELA

Plankov zakon raspodele :
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Raspodela zracenja crnog tela po talasnim duZinama



i HARMONIJSKI OSCILATOR
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oscilatorna energija je kvantirana
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E, :(v+%jhv v=0.1,2..



Kriva potencijalne energije za
harmonijski oscilator
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Naseljenost oscilatornih nivoa
molekulima- Bolcmanov zakon
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Izborno pravilo

AV = +1
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Molekult su anharmonijski oscilatori

| 1
E =(v+)hv—-(V+-)hvx+...
Y ( 2) V—( 2) |4
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Morzeova formula za krivu
potenciljalne energije:

V(r)=D,[1-e 7|



Kriva potencijalne energije za anharmonijski

oscilator
L4 ST Y ————— S
8 j/ ~
¢ 7
o 7
| 7/ D, D,
3\ /
A /
\ /
= O\vl ----------- A
I




Izborno pravilo:

AV ==]+2,£3...
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Prelazi 1zmedu oscilatornih nivoa:

- osnovni v=0—1
- I overton v=0"2
- II overton v=0—-3

vrucatraka v=1-2



INTENZITET TRAKE ZA PRELAZ 1ZMEDU
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i OSCILATORNIH NIVOA

Prelazni momenat:
P = vy dr
Broj normalnih oscilacija za molekul sa N atoma:
3N -6

3N -5

(linearni molekul)



i TIPOVI MOLEKULSKIH OSCILACIJA
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Oscilacyyje molekula vode



i Oscilacije metil i metilenske grupe
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KARAKTERISTICNE APSORPCIONE
FREKVENCIJE U INFRACRVENOJ OBLASTI

TALASNA DUZINA , p
7 8

2,5 3,0 40 5,0 I 6 9 10 12 14 16
T T L
= ovgnﬂpnow
\)s)(ﬂ) §(X—H] -

Y(X=Y V(X=Y)
R =

FUNKCIONALNE GRUPE
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FREKVENCIJA, cm-!

Podrucja apsorpcije u infracrvenoj oblasti



A=logI

APSORPCIJA INFRACRVENOG ZRACENJA U UZORKU

Lambert-Berov zakon

I
A=log =L =qacd
gf

A: apsorbancyja, a molama apsorptrmost
I;, I mtenziteti upadnog 1 propuitenog zraéenja

¢, d : molama koncentracija apsotbujuée supstance u uzorku, debljina sloja

T:i

Transparencija :
Jrl]

Integralni intenzitet trake v granmicama v, do v,
¥y
L
B =bcd = jln?ffu
b

b je integralna molarma apsorptivnost



OSCILATORNO ROTACIONI

i SPEKTRI

E, ;= (v+%)hv+ BJ(J +1)

Ukupna oscilatorno-rotaciona energija molekula



Rotacioni prelazi Kkoji prate oscilatorni
prelaz v=0—->v=1

ENERGIJA
J=2 X 6B + 15 hw
v=1
J=1 : - 2B 4+ 15hw
J=0 ' 0 + 15hw
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Fina rotaciona struktura oscilatorne

trake za molekul CO

-

Apsorpcija

20.40' | 2060 ' 20‘90 ' 2100 2120 2140 2160 2180 2200 2220 2240



SNIMANJE INFRACRVENIH SPEKTARA

Celije za teCne 1 gasovite uzorke



* REFLEKSIONI SPEKTRI

PonaSanje IC zraka koji dolazi iz opticki gusée u redu sredinu

. n,—n)’
Reflektivnost: R= (n, 1)2
(n, +1,)
n

Kritiéni upadni ugao: 9. =(sin—2)”
nl



| SMANJENJE TOTALNE REFLEKSIJE (ATR)
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Smanjenje totalne refleksije



INFRACRVENA SPEKTROSKOPIJA SA
FURIJEOVOM TRANSFORMACIJOM




DISPERZIONI DVOZRACNI

i INFRACRVENI SPEKTROFOTOMETAR




INFRACRVENI SPEKTROMETAR SA
FURIJEOVOM TRANSFORMACIJOM
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MAJKELSONOV INTERFEROMETAR
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| (0)=B(v)cos(2x %)
| (0)=B(v)cos(2zov)

| (5 ) intenzitet infracrvenog zracenja u detektoru u zavisnosti od 5

B (V) intenzitet emitovanog zracCenja u zavisnosti od frekvencije



+

Izvor emituje dve frekvencije infracrvenog zracCenja:

1 (0) =B(v,)cos(2zov,)+ B(v,)cos(27zov,)



Interferogram i spektri za monohromatske izvore (a
i b) 1 za izvor koji emituje dve frekvencije (c).
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U opsStem sluCaju za n frekvencija:

1 (O) = T B(v)cos(2zov)dv

za polihromatski 1zvor koji emituje beskonacno
mnogo frekvencrja:

1 (0) = Zn: B(v,)cos(27ov;)



Interferogrami i spektri za (a) monohromatski izvor, (b)
polihromatski izvor i (c¢) polihromatski izvor u prisustvu

apsorbujuéeg uzorka (postavljenog ispred detektora).

SPEKTRI
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Ako je A maksimalna retardacija, najbolje razlaganje

je 1
Av =—
A

Furijeova transformacija prevodi interferogram u spektar:

B(v)= T | (&) cos(27o)do

—00



SKRACIVANJE INTERFEROGRAMA (u granicama—A do +A)

AAAAANAAAAA L]
HAVAVAVAVAVIAVAVAVAVEvavA Y
AN AN \WAWANA ‘ S\

P A VAAVAA VA AVAR VAR v o - s

1(8)

r\v -
-8 “A -V \_/,V N +A +8 v
0



PREDNOSTI FT IR SPEKTROMETRA NAD DISPERZIONIM

- velika brzina snimanja (10s u odnosu na 10 min)

- velika mo¢ razlaganja 0,05 cm' u odnosu na nekoliko cm!
- velika taCnost frekvencija (laserski odredena)

- velika osetljivost detekcije

- ve¢l odnos signal/Sum



SPEKTROSKOPIJA U BLISKOJ INFRACRVENOJ
OBLASTI (NIR)

Traka osnovne N-H valentne oscilacije u infracrvenom podrucju

=710 emZ MhAPA T 10 om

Absorbance
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Wavenumbers (cm-1)




SPEKTROSKOPIJA U BLISKOJ INFRACRVENOJ
BLASTI (NIR)

Traka I overtona N-H valentne oscilacije u NIR podrucju

Absarbance
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DERIVATIVNI SPEKTRI
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DERIVATIVNI SPEKTRI

Absorbance

0.38
0.36
0.34
0.32
0.30
0.23
0.26
0.24
022
0.20
0.18
0.16
0.14
012
0.10
0.08
0.08

0.04
0.0z

Subtraction Result:3. & MNP A0 225 THE 20 C
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DERIVATIVNI SPEKTRI

Arbitrary units

0.020 ~TSubtraction Resuft:3. & WNhiFA0 225 THF 20 C
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DERIVATIVNI SPEKTRI

Arbitrary units

7" Subtraction Resutt:4. & NMIF 240,300 THE 225 G
0.003 -

0002 -
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3450 3400

Wavenumbers (cm-1)
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