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Mi a spektroszkópia? 

Spektroszkópia:     az elektromágneses hullám és az anyag 

kölcsönhatásának tudománya. 



Az elektromágneses spektrum 



Az infravörös sugárzás 

Infravörös fénykép az 

emberi test 

hőeloszlásáról 

10-3 – 7,8 ·10-7 m közötti hullámhosszú elektromágneses sugárzás 

molekula rezgés, forgás 

W. Herschel csillagász fedezte fel 1800-ban. 



Síkban polarizált elektromágneses hullám 

Hullámszám: 
hc

E
 (cm-1) 

Hullámhossz:  (cm) 



Vibrációs koordináták 

Lineáris molekula 

Descartes koord. 

transzlációs koord. 

rotációs koord. 

vibrációs koord. 

3N 

3 

2 

3N – 5 

3N 

3 

3 

3N – 6 

N atom 

3 koord. definiálja a molekula 

orientációját (Θ,Φ,Ψ) 

Nemlineáris molekula 

2 koord. definiálja a molekula 

orientációját (Θ,Φ) 



Kétatomos lineáris molekula 

IBr molekula spektruma 6 szabadsági fok: 



A vibrációs koordináta leírása 

Pl. CO2  (3x3) – 5 = Σ4 vibrációs koord. 

Cél: nem redundáns 3N – 6 (3N – 5) koord. megadása 

O – C – O 

O – C – O 

νL 

νR 

O – C – O 

O – C – O 

O – C – O 

ν1 (1388 cm-1) szimm. nyújtás (streching) 

ν3 (2349 cm-1) antiszimm. nyújtás (streching) 

ν2 (667 cm-1) hajlítás (bending) 

egymástól nem függetlenek 

egymástól függetlenek 

1. 

2. 



A vibrációs spektrum 

O – C – O 

IR kiválasztási szabály: a normálmódú rezgés során 

      változzék a dipólus momentum 

ν1 szimmetrikus nyújtás 

dip.mom. konstans 
IR-inaktív 

O – C – O ν3 antiszimmetrikus nyújtás 

dip.mom. változik 
IR-aktív 

μ 

Ha a dip.mom. változás párhuzamos a molekula tengelyével 

párhuzamos átmenet (sáv) a spektrumban 

O – C – O merőleges sáv 

μ 
IR-aktív 



A vibrációs spektrum 

Összetett rendszer esetén: 

karaktertábla! – a pontcsoport irreducibilis reprenzentációja 

IR-aktív 

Ha a normál mód szimmetrikus speciesze azonos akár x, y, z 

szimmetrispecieszével 



Harmonikus oszcillátor közelítés 

Tegyük fel, hogy: minden normál mód rezgés, olyan mint egy 

harmonikus oszcillátor 




k

2
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 saját frekvencia 

 effektív tömeg 

hE )
2

1
v(v  v : rezgési kvantumszám, 

lehetséges értékei: 0, 1, 2, … 

Hooke-törvény: 

k    erőállandó 

O – C – O 

O – C – O 

ν1 

ν3 

μ C-től független 

Az effektív tömeg: ami egy normál mód rezgés során „hintázik” 

μ mindhárom atom tömegétől függ 



Energiaszintek 

• A rezgési energiaszintek 

ekvidisztánsak 

 

 

• Ha v = 0, akkor is van 

rezgési energia: ez a 

„zérusponti rezgési energia”. 

Ev 

hE )
2
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v(v 

v : rezgési kvantumszám, 

lehetséges értékei: 0, 1, 2, … 

V =0 

V =1 

V =2 



N tömegpont szabad rezgései 

• ún. normálrezgések 

• kis amplitúdójú harmonikus rezgés az egyensúlyi magpozíció 
körül 

• normálrezgés: 

– azonos frekvencia 

– azonos fázis 

• a harmonikus rezgést végző tömegpont kinetikus (T) és 
potenciális (V) energiája folytonosan alakul egymásba 

 



Normál mód rezgések 

H 

ν1 3652 cm-1 

A komplex molekulák normálrezgéseit azok szimmetriája 

alapján csoportosíthatjuk 

 

Karaktertábla 

H 

O 

H 

ν2 1595 cm-1 

H 

O 

H 

ν3 3756 cm-1 

H 

O 

Pl. H2O     2A1 + B2 



A víz normálrezgései 

C2v E C2 xz yz 
h=4 

 

A1 1 1 1 1 z, x2, y2, z2 

A2 1 1 -1 -1 xy Rz 

B1 1 -1 1 -1 x, xz Ry 

B2 1 -1 -1 1 y, yz Rx 

Gvib. = G3N -Grot. -Gtr. =  3A1+A2+2B1+3B2   -A2-B1-B2   -A1-B1-B2 = 

= 2A1+ B2 



Belső koordináták 

Vegyértéknyújtási koordináta 

r12 

a 

Szögdeformációs koordináta 

Síkdeformációs koordináta 

Diéderes deformációs 

 koordináta 



CH2- csoport rezgései 

Symmetrical 

streching 

Antisymmetrical 

streching 
Scissoring 

Twisting Wagging Rocking 



Az amid-csoport 

N C 

O 

Karaktertábla     σh, E -> CS 

x 

z 

y 

A’ 

A’’ 

E σh 
IR Raman 

1     1      x,y    x2, y2, z2, xy 

1       -1       z      yz, xz 

Mind a két irreducibilis reprezentáció (A’ és A’’) IR aktív.  

A’ analóg az x és y, A’’ analóg a z irányú elmozítással. 

Mind a 3x6 – 6 = 12 normál koordináta vagy az A’ vagy az A’’ irred. rep. 

tartalmazza, így mind IR aktív.   



Az amid normál mód rezgések legfőbb komponensei 

N C 

O 





FT-IR sepktrum: ciklo [Gly-Pro-Ser(OtBu)-Gly-δAva] acetonitril oldatban. 

C=O nyújtás és NH hajlás régiója. 

Fekete vonal: eredeti spektrum, szaggatott vonal: spektrum Fourier-dekonvolúció 

után 



FT-IR sepktrum: ciklo [Gly-Pro-Ser(OtBu)-Gly-δAva] dimetil-szulfoxid oldatban. 

amid I. és amid II. régió 







Másodlagos szerkezeti elemek 



Másodlagos szerkezeti elemek 

Hullámszám / cm-1 

A
b
sz

o
rb

an
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a 
b-

kanyar 

a-

hélix 

b-redő 
g-kanyar 


