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Spektroskopi

Metoder for att studera struktur och
dynamik hos materien, med hjalp av
dess vaxelverkan med stralning.

Elektromagnetisk stralning:
Mikrovagor, IR, UV-VIS, rontgen,...

Partikelstralning:
Elektroner, neutroner, joner,...

Med stdorre energi hos stralningen, kan
man studera finare detaljer i strukturen
(d.v.s. mindre partiklar).

Large Hadron Collider: 13 TeV 2015
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Atomara och molekylara excitationer
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Nukleara excitationer

Energinivaer i 2Thorium
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Vaxelverkan i en spektrometer
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Lambert-Beers lag

Transmittansen hos ett prov ges av

{
T =—
Iy
Lambert-Beers lag:
I = I10~&¢

dar € ar den molara absorptionskoefficienten (eller
extinktionskoefficienten), och ¢ koncentrationen.
Absorbansen ar
Iy
A =log 7
Vid absorption over flera vaglangder, behover man
1 allmanhet integrera for att fa fram absorbansen:

A= /s(ﬁ)di)

= —logT = ecl
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Linjebreddning i spektra

Dopplerbreddning (inhomogen)

— Orsakas av molekylrérelser, och variationer i Ay =2 \/sz In2
hastighet relativt en observator. ¢ m
Livstidsbreddning, “naturlig breddning” (homogen) fi

SE~— Av~10"cm™

— Osakerhet i AEAt (Heisenbergs osakerhetsrelation). .

Kollisionsbreddning/Tryckbreddning (homogen)
— Kollisioner med andra partiklar forkortar livstiden hos exciterade tillstand,
och okar osakerheten i den emitterade energin.

Annan inhomogen breddning

— Breddn_!ng Qrsakad a:/ varl_atg)ner | lokal .om”g|vn|ng Homogen breddning:
(t.ex. vatebindning), ‘proximity broadening”. alla partiklar i systemet
paverkas lika.




Vad star At for i osakerhetsrelationen AEA? ?

Tid ar ingen observabel, och har inte heller nagon operator, sa relationen

AEAtZE
2

kan inte ha samma tolkning som osakerhetsrelationer for icke-kommuterande
operatorer, sa hur ska den tolkas? T.ex. ...

« Osakerheten i energi (AE) for ett tillstand och livstiden (Af) hos tillstandet
« Ett energiutbyte (AE) och tiden (Ar) som kravs for att genomfora det
« En matning av en energi och tiden (Ar) det tar att na en given noggrannhet (AE)



Normerade fordelningar

Linjeformer

Lorentz | 5
(homogen breddning) L(v—v.)=—
V=) o +(v—-v,)
Gauss — {(V_Vzo)z N 2}
(inhomogen breddning) G(v-v,)= —e d Lorentz
T

Voigt: Faltning av Lorentz-funktion over en
Gauss-funktion (nar bade homogen och
inhomogen breddning bidrar till linjeformen).

gv-vy)=[g,(v',=vo)g, (v=v')dv',




Urvalsregler

Urvalsreglerna anger vilka dvergangar som ar majliga i ett system.

Allmanna urvalsregler: Anger de egenskaper en molekyl maste ha for
att dvergangen ska vara maijlig.

Sarskilda urvalsregler: Specificerar de mojliga andringarna i kvanttal for
overgangarna.

Sannolikheten for en overgang bestams av évergangsdipolmomentet:

_ * oA 1 = Dipolmomentoperatorn
He =V Y At H
Wf = Sluttillstandet
Intensiteten i 6vergangen (och darmed
. = Initialtillstandet

ocksa sannolikheten) ges av [ oc 4/} Vi



Overgangsdipolmoment

Sannolikheten for en 6vergang mellan tva tillstand ar proportionell mot
kvadraten pa overgangsdipolmomentet, 1“3%:

ppi = /@b?ﬂ%dﬂ fi=—eY Ti+ Y ZneRy (1)
7 n

dar f anger sluttillstandet, ¢ initialtillstandet, och [t ar den elektriska
dipolmomentoperatorn.

Lat en diatomar molekyl vara orienterad med bindningsaxeln i z-riktningen;
for ett infallande elektriskt falt anvands da faltets projektion pa z-rikningen
(L — [i». Dipolmomentet . for en molekyl varierar vid vibration, och en
Taylorutveckling kring jamviktslaget zg ger

falt) = iz + (0 (dd“) b 2)




Betrakta nu overgangar v : 0 — m, satt in (2) i (1):

O o d
o= [ wiasvndz+ [ 050 (92) s
< 20

=0, 1; (;rrtogonala 70

Den forsta integralen ar noll, da g ar en konstant och ; ar ortogonala.
. : : : o —22/902 o o
du,/dz # 0 for IR-aktiva vibrationer, sa med v, = N, Hy e~ /207 &terstar

Hmo = NmNg (dﬂz> / Hiz(t) Hoe ™19 d (3)
20

Integration fran —oo till oo ar noll om integranden ar en udda funktion.
_22/a2 . : : N .
€ ar en jamn funktion, men Hermitepolynomet H,,, ar udda om m ar
udda, sa Hy ar jamn, men H,,z(t) ar udda om m ar jamn. Slutsatsen blir

att integranden ar en jamn funktion (och integralen # 0) endast for udda m.



Betrakta nu de mojliga
overgangarna

Yy — g
Yy — 3
Wy — Y5 etc.

Integranden i (3) for dessa
overgangar ser ut som i figuren till
hoger, och det visar sig att endast
overgangen 0 — 1 ger pug; 7# 0. For
alla andra overgangar tar areorna
over och under z-axeln exakt ut
varandra, sa att integration over
hela intervallet blir noll.

Den enda mojliga overgangen fran
v =_0ar alltsa v : 0 — 1, alla andra
ar forbjudna.

y T 17T TrTrrrrr1rriirnriti

0 — +

Z

Eftersom 1); ar reella foljer ocksa det
omvanda direkt, den enda mojliga
overgangen tillv =0arv:1 — 0.



Urvalsregler for vibrationsovergangar

y FOr dessa kurvor (och alla
andra med /> 5) ar areorna
> over och under kurvan
exakt lika, sa att integration
~ over hela axeln ger noll!

FOor en anharmonisk potential blir

S —— areorna inte exakt lika, sa att
0+ urvalsregeln Av = £1 galler svagare
z ju mer anharmonisk potentialen ar!




Ekvipartitionsprincipen

Varje frihetsgrad har i medeltal Y -rays

den termiska energin k;7/2.
X-rays

Frihetsgrad = rorelsesatt, t.ex.
vibration, rotation, translation... siliiEsalat
E=k,T kT visible
-V = B = ]
E=hv h infrared
— { T = 3()()1(} ~10"Hz microwave

kT =4,1x102"J=25kJ/mol =26 meV =210 cm™!
radiofrequency
Nar skillnaden mellan energinivaer << k,T

ger klassisk mekanik och kvantmekanik
samma resultat (kontinuerligt spektrum!).

Mdossbauer
A Normalt
i grund-
. tillstandet
electronic Vld RT
vibrational kB T
b
ESR 2
rotational
NMR Betydgnde
andel i
exciterade
tillstand
vid RT

Formellt: Varje oberoende term i Hamiltonianen som ar kvadratisk i x eller p bidrar med i medeltal
k,T/2 till den totala energin. Ex. vibration V(x) = kx?/2, translation E, = p 2/2m (per riktning!)



Ex: CO,

Vibration

e

Bojning (degenererad)

“—> +—>

Symmetrisk strackning

+—>

QO O

Asymmetrisk strackning
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2

Rotation

Translation




Rotationsspektroskopl J
16
Troghetsmomentet hos en molekyl: I = 5; m;r? -
dar r; ar atom z:s avstand fran rotationsaxeln.
) , 14
I J
Emz‘ = ia J = Iw, Emf = ==
Kvantmekaniskt: J? = J(J + 1)h* = L%
" 12
E!'()t — J(c] —|— 1)5, J — 0, ].,2, 1
Rotationskonstanten B = h/4rcl[em™!] = L
9
E,=hecBJ(J+1), J=0,1,2, .. 8] 7 —— ©
& -
Rotationsvagfunktionerna ar klotytefunktio- 68 \ it
o . 2z
norna ocb for 'VaIJC J ger m = O—J,...,J il //_73
mojliga orienteringar hos J, vilket da ger o= ; %?
degenerationen g; = 2J + 1. S — 70

B~ 0,1-10 em ™! = mikrovagor

Urvalsregler:
1) Molekylen maste vara polar
2) For t.ex. en linjar molekyl ar
A =41 AM: =10, 1

Vagtalen hos tillatna overgangar
(J — J+1) blir da

~

v =2B(J+1)

Rotationsovergangar overlagrade
pa en vibrationsovergang (vib-rot-
spektrum):

AJ =+1

Frekvens / vagtal



Stela rotorer — fyra typer

Linjar — Ett troghetsmoment ar noll (t.ex. CO,)
Symmetrisk — Tva lika troghetsmoment, ett avviker (NH,)
Sfarisk — Tre lika troghetsmoment (CH,)

Asymmetrisk — Tre olika troghetsmoment (H,O) 7
_ )~

Gl

I,



Centrifugaldistorsion

Med Okande rotationshastighet okar
bindningslangden, och molekylens troghetsmoment
okar (och rotationskonstanten B minskar).

E ~ ~
V) _ BJ(J+1)=D,J*(J +1)*
hc
N D3
D, =— centrifugaldistorsionskonstant
1%

e

Exempel: Rotationsenergier hos N, vid J = 18:

E(18) =683,4 cm™! for stel rotor
E(18) = 682,7 cm™' med centrifugaldistorsion

Energi

!

J  Stel rotor

10

=N W

Rotor med
centrifugaldistorsion
~
\
\\
~
\_\\\

——

S —— —




Vib-rot spektrum for HCl 0ot oseen

, , Splittringen av linjerna visar

fgrzgjgz:’ AJ =0 skillnaden i troghetsmoment for
’P branch’, ‘R branch’ de tva klorisotoperna 3°Cl (75%)
AJ =+1 och 37Cl (25%).

Degenerationen varierar med
N (2J+1), men populationen pa
K [—— nivaerna ar Boltzmannfordelade.

Avstandet mellan linjerna minskar

LT for okande J p.g.a. centrifugal-
» J - -WJ distorsion
\
8.40 8.60 L 900 9.20 x1013
Frequency (Hz)
& J
Y

En vibrationsévergang, med samtidig dndring i rotationstillstandet Ay = *1



Molekylvibrationer

Betrakta vaxelverkanspotentialen mellan Taylorutveckla V(r) kring r = r, :

atomerna i en diatomar molekyl:
2 2
V() =V("e)+(dl;(r)j +%[ddV§’”)) +
r r=r, r r=r,
V(r) LT
A kxz Godtycklig, sa vi kan = 0ir=r, ty V)

valja Mr,) = 0. har minimum dar!

= V(r)~£ d’V(r) N d’V(r) _k_r2
) dr’ r:re_ | @ v 2

2
Jamfér med harmonisk oscillator: V' (x) :%

Denna definition av kraftkonstanten stammer med var intuitiva
7 bild av en potential; stor andraderivata <> stor krokning av kurvan
<> brant potential < stort k!

\




Vir) —

Anharmonisk svangning

Vid vibrationer med stor amplitud (hoga kvanttal) i ett verkligt system, eller for vibrationer i en
asymmetrisk potential (t.ex. en kemisk bindning) avviker vibrationen fran den harmoniska
approximationen, och blir anharmonisk.

En vanlig approximation i sadana fall ar Morse-potentialen:

O R L 70
V(")_De(l € ) ““\2p, "\ 2D,

Losning av Schrodingerekvationen for denna potential ger

o) o))
=v,|v+— |- v+—| =V, | Vv+— |-V, | Vv+—
hc 2) 4D, 2 2 2

y=0,1,23..

Morse-potentialen har konvergerande energinivaer, och aven ett andligt antal nivaer.
Over det maximala kvanttalet n, géller inte langre IGsningarna, och energierna blir kontinuerliga.

Urvalsregeln for vibrationsovergangar An = +1 galler svagare ju storre anharmonicitet!



Total energi i vib-rot-Overgangar

E(v,J)
hc

Harmonisk vibration i stel rotor (idealiskt fall) =V, (v + %) + BJ(J +1)

2
E(Z’J)zﬁe(wr%j—ﬁexe(VJr%) +I§J(J+1)—DJJ2(J+1)2—ae(v+%}](]+l)
C

~ ' - ~ h'd ~ ~ ' ~
Harmonisk vibration Stel rotor Vib-rot-koppling, stréckning
- ~ ~ ~ ~/ av bindningar vid hogre
Anharmonisk vibration Rotor med centrifugaldistorsion vibrationskvanttal
. o - 4B’
V,  Grundfrekvens hos harmoniska svangningen DJ = ——  Centrifugaldistorsionskonstant
v, Ve
X, = —=— Anharmonicitetskonstant
4D s o, Vib-rot-kopplingskonstant

e



Vibrationer i polyatomara molekyler

Antalet frihetsgrader i en molekyl med N atomer ar

3N-6 iallmanhet
3N-5 for linjara molekyler

3N koordinater beskriver fullstandigt N punkter i rummet, men 3 anger absolut
position (ex masscentrums lage), och 3 anger orientering (2 koordinater om
molekylen ar linjar).

Inte alla molekylvibrationer ar spektroskopiskt synliga, utan endast normalmoder:

En normalmod ar en oberoende, synkron (i fas) rorelse i en grupp av atomer som
kan exciteras utan att nagon annan normalmod exciteras (ortogonalitet).

Rorelsemangd och rorelsemangdsmoment bevaras, sa att varken rotation eller
translation av molekylen kan inga i en normalmod.



Normalmoder

* Varje normalmod, g, kan betraktas som en oberoende harmonisk oscillation

(bortse just nu fran anharmonicitet), sa att | 1 [k
E =\v+=|hev, Vv = ?
g 2 v 2me\m,

* Varje normalmod har en karakteristisk frekvens v .

* En godtycklig rorelse i en molekyl kan alltid uttryckas som en linjarkombination
av normalmoder (da de ar ortogonala).

* Frekvensen hos en normalmod avgors huvudsakligen av massan hos de atomer
som ingar i den.

* Det finns metoder for att systematiskt bestamma normalmoder!

Detta gor det mojligt att identifiera atomslag och funktionella grupper i molekyler!



Elementara vibrationstyper

Type Stretching Bending vibrations Torsion
vibrations vibrations
In-plane Out-of-plane
Schematic -
+(O—0—+ /\O
RS ¥ o O
- — + -

Symbol v 0 Y T

Frekvenserna hos dessa typer varierar enligt v>90>vy>1

| storre molekyler ar det vanligt att kombinerade vibrationer ges egna
beteckningar, t.ex. for bojningar i CH,-grupper har vi:

-~ + - + +

</ \_~/ \_/
O\ O\ o\
™ i AN

Rocking, p Twist, ¢ Wagging, ®



7 (cm™1) 7 (cm™1)

Absorptionsband o) non e

Overtones,
. d . f .o d 2500 4000 combination bands — 4000
| det InTraroda %OH
O m r. é d et NH H,O absorption
3333 3000 > CH 3000
Den exakta vibrationsfrekvensen [ SH —
i en bindning paverkas av den
narmaste omgivningen till de S000 1= 2000 - -1 2000
vibrerande atomerna. g €z9 ~—— 1.0 abrorption
O
I
Detta gor att IR-spektroskopi | —— P=0
kan utnyttjas for att 10,000 = 1000 o 1000
. . Skeletal
» Identifiera funktionella grupper vibrations
* [dentifiera molekyler L ol 1,

* Bestamma t.ex. fastillstand,

molekylér ord ning struktur mm Figure 9.25 Some typical infrared absorption bands found in biological mole-
’ ] cules. Approximate shifts on hydrogen-bonding are shown and the regions of

water absorption are indicated.



ldentifiering av amnen eller grupper

Single
bond

Double __]|
bond |

.
i

v C—H) viC-D) v(C—F)
—_—t
v{C—Cl)
i
y(C—Br)
_ —
>i< vi(C-1}
&) v{C—0)
A y(C—C) *
}—l——|)
— % — *
( viC NJ) (VLE*SW
_L JIO—H ) visS_H) Compound v[em~1]
T viP—H]
J L IN=H) et CH,-CH=CH, 1651
X ALY v(Si—H} CH,).C—-CH=CH, 1641
“: } CH,-(CH,)s—CH=CH, 1642
v{C=C) vIL=C CH,—(CH,),—~CH=CH, 1641
= — — CICH,~CH=CH, 1641
X yic=n) VIC=Ni BrCH,~CH=CH, 1633
~ e=0] HOCH,—-CH=CH, 1648
3 — vI{C=5)
?l- vIFP=0}
= V5=0)
J 1 T T T
4 000 em™! 3000 2000 1000

En standardspektrometer for IR-omradet har typiskt upplésning < 1 cm-’



2-propennitrils IR-spektrum

100
g band s Ts
£ 60 C—H Z
E . o
- 4
40 - o
g % los 8
2 =C\Deformation + |
— H C 31.0
0 I I I T ] I | | | | | | = 20
3400 3000 2600 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 400
| vlem™!
T
H\ //C\ For identifiering av okanda
C CQ\ amnen jamfors spektra mot
IL N tabeller eller databaser.

Alternativt sla i bocker...:



Normalmoder i amider
T

Amide I

1600-1700 cm" 1500-1600 cm"
Huvudsakligen C=0 strackning, Huvudsakligen N-H bojning, med
visst inslag av N—H bdjning och visst inslag av C—N strackning.

C—N strackning.

Amid Il
Omkring 1230 cm-' fran N-H

bOjnlng OCh C_N StraCknmg' DeFlores et al., J. Phys. Chem. B 110, 18973 (2006)



Proteiners sekundarstruktur

Amid-vibrationerna paverkas av...

 Vatebindningsstrukturen (NH ---)

« Overgangsdipolmomenten hos
narliggande peptidbindningar

...och kan anvandas for att dra

slutsatser om sekundarstrukturen.

Wavenumber (cm™!)

Amid [-omradet for ribonukleas S.
Streckade linjer markerar bidrag fran olika
typer av sekundarstruktur: a-helix, B-flak,
strangar, etc.



Vatten i IR-spektra

0.07 "Vib-rot’-spektrum, dvs
0.06 - co, |~ et stort antal rotations-
o 005 | / dvergangar
% 0.04 r dverlagrade pa en
2 003 ¢ vibrationsévergang.
3 002 r Water
< 0.01
0
-0.01
5000 4000 3000 1000
avenumber (1/cm)
: : Paverkan av vatten bor
Symmetric Asymmetric .
stretcl tretcl Bend undvikas — normalt med
Shrereil, Sreh 2 enc, 1s. kvavefldde inuti IR-
H,0 (g) 3657 cm™ 3756 cm™ 1595 cm™

spektrometrar.



Berakningar av IR-spektra

HS-C,s-EG,

123.
|
| 1 [T R
iy ‘?? 1
i L 1x
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Mp b i3
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e
.
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,ud‘ ey .,
| LR [ 5
L FF¥ EE
e i T
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e R e
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EG i helix-
konformation

EG i all-trans
konformation

Absorbance (arb. units)

Absorbance (arb. units)

bending

BP86/6-31
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I
|
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'
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i

i

'

i
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I

i

I
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I

| H éxpeln'mént ICOE: |
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_ (0.01 ' ‘ amide |l| _
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: ; bwist | i
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S N '\ :
1700 1500 1300 1100 900
TT experimant CcoC |
T 1001 e amide 1 ]
X , N coc :
amide | twist | .

1300

Wavenumbers, em’”

Valiokas et al., J Electron Spectrosc 172, 9—20 (2009).



Vibrationsspektroskopi

Vibrationsspektroskopi omfattar flera Ingen av metoderna ger fullstdndig
metoder, men de i sarklass vanligaste ar information om vibrationsspektra (p.g.a.
IR- och Raman-spektroskopi. urvalsregler, tillgangliga frekvensomraden

m.m.), sa de kompletterar varandra!

Ovriga metoder ar t.ex.:
* Inelastisk neutronspridning
* Elektronspridning (EELS, Electron

energy loss spectroscopy) ; 1 Fluorescens

[}

_ E g | Inelastsk g
* Fluorescensspektroskopi spridning 1 S,
IR-spektroskopi 0\
-3~ Virtuellt tillst2 ]
Inelastisk spridning yp- Vinuelittilstand hve,
hvy| | hvg hvg

h - Inelastiskt spridd 0
vne, .. e F1 stralning, efter excitation S
> K2 L 0
E, \.77'\ av molekylar vibration
\ 1

E,<E, hvs o\y




Vaxelverkan i en spektrometer

o Emission
Excitation :
—>| Prov | —> Absorption Inelastisk spridning ger
— " Information om vibrations-
tillstanden!
Stimulerad absorption Spontan emission Stimulerad emission
M

O o 9

NN >

AN AN A Al INSNNG
. M) M)
-/ -/

Emissionslinjer

Absorptionslinjer
B RN



och Ramanspektroskopi

A
'4 \
. Inelastisk spridning Elastisk spridning Inelastisk spridning
Absorption (Stokes) (Rayleigh) (Anti-stokes)
(Excitation av T
en vibration) ‘ ‘
- 371-
‘E hyg—={ | hvy~= hvg~e| |h(v]+ ¥ yip)~—=
"

W hvg ~~mi | Avg-V, )~ A~ | [ AV~

-—‘——v:1 ' v -1 L v = —_—|= v =1

h]/';lbm .
—1 v=40 —1 v =0 v=0 —v=20 —1—V=U
or
. Raman band Raylcigh band Raman band
Absorption (Stokes) N/ (anti-Stokes)
band |
| f ;
& z I
2 £ |
5 g :
- | £ A |
= = i
E | E : ] A
% ! 2l } : } 5
e T V2 vo vi Ve

Yap VT s VY ——ete— Vi —d




Jamforelse: IR och Raman

IR

Raman

Vaxelverkan
Excitation

Frekvensmatning

Villkor for aktivitet
hos vibrationen

Bandintensitet

Presentation av
spektrum

Vanlig for...

Absorption
Bredbandig IR-stralning

Absolut

Andring i aun .,
dipolmoment | 4O

2
[ oc d_,u
dQ
Transmittans, 3
logaritmisk "nedat”

Rutinanalyser, gasanalys

Spridning

Monokromatisk (ofta i
det synliga omradet)

Relativt excitationen

Andring i da
. — %0
polariserbarhet | 4O
d 2
T oc| 2%
%)
Intensitet,

linjart "uppat”

Vattenldsningar,
kristaller, polymerer
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Spektra for bensen
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Fouriertransform-spektroskopi

Fouriertransformer (FT) gor det mojligt att behandla signaler i tidsdomanen i
stallet for i frekvensdomanen, och i FT-spektroskopi (FTS) mats typiskt
signaler i tidsdomanen och transformeras sedan till frekvensdomanen.

Fouriermetoder kan forbattra noggrannhet, kanslighet och upplésning,
beroende pa omstandigheterna.

Konventionell spektrometer: En monokromator valjer ut en vaglangd i taget,
och intensiteten mats. Ett spektrum fas genom att svepa vaglangden, t.ex.
mekaniskt genom att rotera ett gitter eller ett prisma.

FT-spektrometer: Hela vaglangdsintervallet studeras pa en gang, och
Fouriertransformeras till frekvensdomanen. | praktiken genomfors detta pa
tva olika satt, antingen via kontinuerlig/svepande FT-spektroskopi (t.ex. IR)
eller via pulstekniker (t.ex. NMR).

Forbattringen ligger framst i effektivare tidsanvandning; i stallet for att
studera en frekvens i taget, mats hela spektrumet pa en gang, vilket gor det
maijligt att forbattra signal/brus-forhallandet for jamforbara mattider.



FT-metoder i spektroskopi

Kontinuerlig/svepande FTS

En interferometer med rorlig spegel
anvands for att mata intensiteten
vid olika positioner hos spegeln
(motsvarande olika optisk langd),
vilket resulterar i ett interferogram,
vars FT ar spektrumet.

- FT-IR spektroskopi

Spectra Interfarograme

Pulstekniker

En kort excitationspuls inducerar
en periodisk respons, overlagrad
pa en exponentiellt avtagande
intensitet. Frekvensen hos
responsen beror pa provet.

- NMR-spektroskopi

Excitation
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IR-spektrometrar: dispersiva eller FT-IR?

Moderna IR-spektrometrar anvander interferometrar!

Perkin EImer 137 Infracord Spektrofotometer

= g

 pEXITSLY .,
* > ==

\ / CERARANCE SLIT

OPYICAL

. ATTENUATOR .
\ ) Referens-

Detektor _ strale
< '? |
=S =
1 . SAMPLING AREA R
.;-\\\ 12.5 X 26.6 CM ? SOURCE
/ ” SN N
J— = AN
g2 S Prov 7/
strale
Dispersiv

En bredbandig ljuskalla belyser provet, den
detekterade vaglangden valjs med en
monokromator (prisma eller gitter), och ())
registreras.

Bruker IFS 48 FTIR-Spektrometer
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| ett interferogram registreras
intensiteten under en hel cykel hos
spegeln, I(¢), som sedan Fourier-
transformeras for att ge /(1).




Michelson-interferometern
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Fordelar med FTIR-spektroskopi

FTIR = Fourier-transform IR

1. Jaquinots fordel (multiplex): | FTIR mats signalen 6ver hela vaglangdsomradet
pa en gang, inte var for sig for varje vaglangd.

2. Fellgetts fordel: hela intensiteten hos infallande ljus utnyttjas hela tiden, inte
bara intensiteten vid en viss vaglangd.

3. Connes’ fordel: Genom att lata ljuset fran en HeNe-laser passera genom
interferometern parallellet med IR-ljuset, fas en exakt referens for den rorliga
spegelns position, vilket ger hog noggrannhet i frekvensskalan.

Den spektrala upplosningen bestams av langden hos spegelns rorelse:

AV oc l T.ex. x =5 cm ger en upplésning pa ca 0.1 cm-",

X

Normalt ar ett svep med spegeln alldeles for lite for att fa en anvandbar signal,
sa i praktiken summeras ett stort antal svep ("scans”) i ett experiment.



