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Добро пожаловать! 
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Тема Анализ колебательно-вращательных 

 спектров молекул  

 1 Вращательная структура колебательных полос в 
приближении жёсткого ротатора 

 

 2 Определение параметров колебательного и 
вращательного движения двухатомной молекулы 

 

3 Идентификация, качественный и  количественный 
анализ соединений 

  

4 Определение симметрии молекулы на основе её 
колебательных спектров  
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1 Вращательная структура колебательных полос 
 в приближении жёсткого ротатора 

 

 В адиабатическом приближении  
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Колебательно-вращательный ИК спектр молекулы СО  
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для молекулы HCl    
                  

12886 смо
16449 смо , 14410 смВ ,
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Рассмотрим формирование колебательно-вращательных 
ИК  и КР спектров спектров двухатомной молекулы 
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2 Определение параметров колебательного и 
вращательного движения двухатомной молекулы 
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Расчёт колебательных параметров двухатомной 
молекулы 
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3 Идентификация, качественный  

и  количественный анализ соединений  

Физическая основа: высокая 

 специфичность ИК и КР спектров 

Для идентификации используются 

 автоматизированные спектрально- 
аналитические комплексы  

Информационно- 
поисковая система 

Молекулярный 
спектр 

Вещество 
распознано 

Вещество 
не распознано 

Конец Структурно-групповой 
анализ 

Брутто-
формула 

Математический синтез 
и анализ структур 

  
       

Прогнозирование спектров 
вероятных структур 

Сравнение гипотетических 
и экспериментальных 

спектров 

Уточнение строения и 
свойств идентифицированных 

соединений 
Конец 

Структурный 
спектр 

корреляции 

Дополнительная 
информация 
(УФ, ЯМР,…) 

Библиотека  
молекулярных  

параметров  
(геометрических, 

силовых и др. 
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Качественный анализ  смесей  

Физическая основа: отождествление экспериментальных 

спектральных полос со справочными данными по их основным характеристикам  

εmax +εmin  
       2 

εmin 

εmax 

ε 

Δν1/2 

ν1 ν2 ν νma

x 

1 Значение εmax  
 
2 Значение νmax 

 

3 Значение полуширины полосы Δν1/2 

 
4Значение начальных моментов полосы  
 
 

5 Значение центральных моментов полосы  
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Методы:  

а) компенсационный, 

б) фракционной перегонки  
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Количественный молекулярный анализ 

Физическая основа: 

А) однокомпонентные системы  

- закон Бугера-Ламберта-Бера  

lcD

Метод градуировочного графика 

Сx 

Dx 

D 
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Б) многокомпонентные системы  

–принцип аддитивности Фирордта  

ii
i

clD

Методы: 

Метод Фирордта, 
Метод отношения оптических плотностей, 

Номографический метод 



11 

4 Определение симметрии молекулы на основе 

её колебательных спектров  

Определив типы симметрии нормальных колебаний и используя правила 

отбора для ИК и КР спектров, сравнив с экспериментально полученными 
спектрами, можно решить обратную задачу, то есть определить 

симметрию равновесной геометрической конфигурации молекулы. 

Спектры ИК (внизу) и КР (вверху) хлороформа CHCl3 
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ИК КР   

A1 1 1 1 1 Tz xx, yy, 

zz 
3 2:(     ,   ) 

ИК,КР 

A2 1 1 -1 -1 Rz xy 1 0 

B1 1 -1 1 -1 Tx Ry xz 2 0 

B2 1 -1 -1 1 Ty Rx yz 3 (          ) ИК,КР   

9 -1 1 3 

Рассмотрим молекулу, брутто-формула XY2. 

Возможные геометрические конфигурации: 
  а)нелинейная (группа симметрии C2v), 

б)линейная (группа симметрии D∞h) 

а)нелинейная (группа симметрии C2v), 

все 3 частоты проявляются в экспериментальных ИК и КР спектрах  
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б)линейная (группа симметрии D∞h) 

Результаты экспериментов: 

Тип 

симметрии 
колебания 

Обозначен

ие 
частот

ы 

Активност

ь 

A1g 

(валентное
) 

νs КР 

A1u 

(валентное
) 

νas ИК 

E1u ( дефор-

мационное
) 

 

δ ИК 
Молекула Частота, см-1 Активность Группа 

симметрии 

H2O νs , 3655 ИК, КР  

C2v νas, 3755 ИК , КР 

δ , 1594 ИК, КР 

CO2 νs , 1388 КР  

D∞h νas, 2349 ИК 

δ , 667 ИК 

Y X 
C∞ 

Y 
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Желаю  успехов! 


