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1. Bevezetés

1.1. A mérés célja

Az infravoros spektroszkopiaval egy anyag kémiai Osszetételét és a benne 1évo
kotéseket vizsgalhatjuk. A mérés soran a mintakat infravoros fénnyel vilagitottuk
meg. A mérémiiszer kalibraldsa utdn az anyagok elnyelési spektrumat mértiik,
amibol a vizsgalt mintak tulajdonsagait megtudtuk hatarozni. A mérés feladata
az volt hogy a kapott eredményeket hasonlitsuk ossze az elméleti értékekkel, és a
HCI mintan mért adatokbdl szamoljuk ki a molekula rugéallanddjat és az egyensulyi

magtavolsagat.

1.2. A mérés leirasa

A molekuldkat felépité atomok a molekulan belil egyméshoz képest rugalmas
modon elmozdulhatnak, kotéseik mentén rezeghetnek, hosszabb molekulak hajla-
dozhatnak, kotéseik koriil elfordulhatnak. Az ilyen anyagokndl infravoros 2-25 pm-
es hullamhosszi fénnyel besugédrozva elnyelést tapasztalunk. Az infravoros elnyelés
akkor johet létre, ha a molekuldnak van olyan rezgési modusa, amelyben val6 rezgés
soran a dipolmomentum nem allandé. Persze vannak kivételek, amik a szimmet-
rikus molekulak, ezek a szimmetrikus rezgés miatt nem nyelnek el az infravoros
tartomanyon.

A mért spektrumon a csicsok mutatjak ezeket, az itt 1évo hullamhossztarto-
manyban az anyag nem enged at sugdrzast. Az itt elnyelt energia a rezgési és
forgasi atmenetek gerjesztésére forditodik. Ezek a mozgasok kvantaltak. Ezek a
kvantélt energiak a kiilonbozo infravoros sugarzas fotonjainak energidjaval egyenldk.
A periodikus mozgéasok frekvencidja és energidja a részecskéket Osszekoto erdtol,
kémiai kotés tipusatdl és az atomtomegtol fligg. Ezért a kotéstipusokhoz néhany

jellemzo energia tartozik, ezeket az infravoros spektroszkopiaval mérhetjiikk meg.

1.3. A mérési osszeallitas

A mérést egy infravoros spektrométer segitségével végeztiik, amiben a vizsgalt
mintat, és a referencia mintat egyszerre sugaroztuk be. A két sugar egyesitése utan

egy monokromatoron at a fényt egy detektor mérte. A detektor az adott frekvencian



valo elnyelésnél a ho valtozasat érzékeli, és ezt a valtozast egy valtakozo fesziiltség
formdajaban érzékelteti. Tehat a detektor amit a mértimiiszerben hasznaltunk egy
hoéhatason alapulé detektor volt. Az ilyen detektorok homérsékletfiiggs ellenallasok
vagy nagy érzékenységli gazhémérok.

A mérést kalibraciéval kezdtiik, amit a 0.01-es program lefuttatasaval tudtunk
elvégezni. A méréseknél mindig paramétereket kellett megadni el6szor, amik a mérés
tartomanyat, a résvastagsagat, az iteracids idot szabtak meg, és hogy a papirra
mekkora maximélis szdzaléki ateresztés rajzolédjon ki. A kalibracié utan méréseket
végeztiink a C60 fullerénnel, egy Polipropilennel és egy HCI mintaval. A vizszintes
tengelyen a hulldmszam [cm '] szerepelt, a fiigg6leges tengelyen az atjutott fényt
kaptuk meg szazalékosan. A mérémiiszer a kapott eredményeket egy papirlapon

dbrazolta.

2. Eredmények

2.1. Alapvonal felvétele

A levego spektrumat a mérdlapon zoldel rajzoltattuk ki. Itt az oxigéntdl és nit-
rogéntol nem kapunk elnyelést, de vannak mégis tartoményok amiken még is latunk
nem teljes ateresztést. Ezek oka levegOben 1évo szén-dioxid, és a paratartalom.
A szén-dioxid, és a vizmolekula tartalmaz polaros kotéseket, és vannak rezgési
modusaik, amelyek infravoros fénnyel gerjeszthetok. A viz nyel el a 3000-4000-es
¢és az 1500-1700-as tartomanyokban, a szén-dioxid pedig a 2150-2200-as, és az 500-

700-as tartomanyokban.

o A mérési paraméterek:

4000 400
12 0.5
105 100 1

2.2. Polipropilen spektruma

Az aldbbi tabldzatban az elméleti csicsokat és a mért értékeket hasonlitottuk

Ossze. A mérési feladatlapon talalhato elméleti értékeknél tobbet is talaltunk a mérés



soran. Ezekre az interneten utana kerestiink, és arra az eredményre jutottunk hogy

800 és 1300 kozott még vannak a PP-re jellemzo6 cstcsok.

e A mérési paraméterek:

4000 400
12 0.5
105 100 1
Mért érték [em™'] | Elméleti érték [em™!]
2980 2962
2952
2920
2868
2840 2850
1460 1458
1370 1377
1170 1167
990 997
970 972
840 -
- 719

e Metilén és metil cstucsok: 2962, 2952, 2868, 1377

e Metil deformécidk: 1458

2.3. C60 Fullerén spektruma

A mérolapon kék szinnel rajzoltattuk ki a spektrumot, és négy elnyelési cstcsot
mértiink. Ezek igen jo egyezést adnak az elméleti értékekkel. A bedllitott pa-

raméterek mellett a relativ hiba +2 em~'-nek adédott.

e A mérési paraméterek:

1500 500
12 3
105 100 5



Mért érték [em™'] | Elméleti érték [em™!]
1428 1428
1180 1182
D76 Y
524 527

2.4. HCI spektruma

A HCl-al végzett mérést fekete szinnel rajzoltattuk ki. 2620 és 3100 em~! kozott
vizsgaltuk az elnyelést. A méropapiron azt lathatjuk, hogy a csicsok egyre nove-
kednek, majd a 2897 és 2856 kozotti elnyeléseknél nem taldlunk csicsot, majd a
kozepétol tovabb haladva a kisebb értékek felé tiikorszimetrikusan ismétlodnek a
csucsok. A tablazatban az x értékek a jegyzetbdl a kovetkezd képpen vannak de-
finialva az R agban x = Jy + 1, a P agban x = —J,. fgy a hullamszamok és az x

kozotti Osszefliggés a kovetkezo egyenlettel irhato le.
k(z) = ko + (B1 + Bo) x — (By — By) 2

A mért adatokat abrazolva x fliggvényében, majd parabolat illesztve ezekre, az

illesztésbol meghatarozhato By és By.

e A mérési paraméterek:

3100 2620
0.8 3
200 200 20



Ag | Jo | x | Csticshely [em™]
R |10 ] 11 3092
R 1|9 |10 3060
R | 8 9 3044
R| 7|8 3030
R | 6 7 3014
R | 5 6 2998
R | 4 5) 2980
R | 3 4 2964
R | 2 3 2944
R |1 2 2926
R | O 1 2906
Pl1]-1 2864
Pl2]-2 2844
Pl|3]|-3 2822
Pl 4] 4 2798
P|5] -5 2774
P |6 | -6 2752
P |7 |-7 2726
P | 8] -8 2702
Pl19]-9 2676
P [10]-10 2650

Az illesztett parabola egyenlete, és a By B; paraméterek eredménye:
k(z) = (2884 £ 1.2) + (20.68 & 0.12) z — (0.263 4 0.021) 2°

By =10.44+0.15
By =10.17+0.15

Ezekbol az értékekbdl az alabbi Osszefiiggésekkel szamolhato B, és . Valamint a
B, értéket felhasznalva az egyensulyi atomtévolsag (7. ), és a molekula rudééllandéja

(D) megadhaté. (u = % ~ 1.63- 107 [kg])
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a = 0.263 £ 0.007 [em™']

B, =10.5740.04 [em™']

1 "

Bi -
he2u(r)

Foton energidja (AE = hw)
k(p—o) = 2884 £ 1.2 [em™']

AE = ko - he = (3.5757 £0.0014) - 107! [eV]



Egyensilyi magtavolsag
re = (1,27 £0.02) - 107" [m]

Molekula rugéallanddja

m

N
D = 47k = 481 + 2 {_}

Molekularezgés kiterjedése
(z3) = (rg) — (r2) = (6.29 £0.04) - 107" [m]

(1) = (r}) — (r}) = (2.04 £0.04) - 107'° [m]

Molekularezgés energidi (E, = hw [n + 1])
Ey = (1.7878 £0.0007) - 10" [eV]

E; = (5.3635 £ 0.0021) - 107" [eV]
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