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Infrarotspektroskopie

NIR 800 nm bis 2,5 m
MIR 2,5 m  bis 50 m
FIR 50 m   bis 103 m 
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Infrarotspektroskopie

NIR  800 nm bis 2,5 m MIR  2,5 m  bis 50 m FIR  50 m   bis 103 m 

Oberschwingungen Grundschwingungen Gerüstschwingungen

IR-aktiv: permanentes Dipolmoment CO, HCl, NO

sich änderndes Dipolmoment während
des Rotations- oder Schwingungsvorganges

Rotationsgebiet > 103 m 
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Rotationsspektroskopie

Zeitschrift für Physik A Hadrons and Nuclei, Volume 1, Number 4 / August 1920
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Rotationsspektroskopie
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Rotationsspektroskopie
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Das Trägheitsmoment
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Trägheitsmoment eines Moleküls
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Trägheitsmoment eines Moleküls

HC≡CH, CO2, HCl, OCS

CH4, SiH4, SF6

NH3, CH3Cl, CH3CN

H2O, H2CO, CH3OH
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Energieniveaus der Rotation
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Spärischer Kreisel
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Spärischer Kreisel

,2,1,0)1(  JmitJJBchE J
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Rotationsenergie:

Rotationsterm:

Abstand
Benachbarter
Energieniveaus:

Rotationskonstante nimmt mit steigendem I ab!

CCl4: I=4.85x10-45 kg m2 => B=0.0577 cm-1
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Linearer Kreisel
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Rotationsspektrum

Eingestrahlte Energie:

Auswahlregel:
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Rotationsspektroskopie
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Rotationsniveaus des linearen Kreisels
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Nichtstarrer Rotator

  1mit)1()1(1~  uJJJJuB
hc
E

größere J-Werte:

)1(
2

2

 JJ
I

E 



17

Anwendungen

1. Bestimmung von Bindungsabständen und Bindungswinkeln

2. Bestimmung von Dipolmomenten
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Stark-Effekt Methode nach Debye!
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Harmonischer Oszillator
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Harmonischer Oszillator
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Harmonischer Oszillator
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Anharmonischer Oszillator

potentielle Energie:

5
4
3
2
1

0

r0 Radius r

En
er

gi
e

222

2
1

42
1)( 






 






  

D
hhE

Grund- und
Oberschwingung

D
,...3,2 



22

Anharmonischer Oszillator
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Birge-Sponer-Extrapolation

b
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Rotationsschwingungs-Spektrum
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Rotationsschwingungs-Spektrum



26

Rotationsschwingungs-Spektrum

        JFJFFF  11~ Übergänge:

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

HCl P-Zweig Q-Zweig R-Zweig



27

Rotationsschwingungs-Spektrum

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu
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Bestimmung der Kraftkonstanten

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu
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Bestimmung der Kraftkonstanten

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

Molekül Frequenzen
x1013 Hz

Kraftkonstanten
N/m

HF 8.72 970
HCl 8.66 481
HBr 7.68 410
HI 6.69 320
CO 6.42 1860
NO 5.63 1530
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Bestimmung des Bindungsabstandes

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu
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Bestimmung des Bindungsabstandes

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

cm-1 J->J+1 R(nm)
83.03 3-4 .1288
103.73 4-5 .1288
124.3 5-6 .1289
145.03 6-7 .1289
165.51 7-8 .1290
185.86 8-9 .1291
206.38 9-10 .1292
226.5 10-11 .1293 
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Peakintensität

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

Boltzmann-Faktor: 
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Peakintensität

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu
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Peakintensität

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

j=2 und 3
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Relative Peakintensitäten

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

Besetzung der höheren Schwingungszustände
bei Raumtemperatur sehr niedrig:

Vergleich j=3, v=0 und j=8, v=0:
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Relative Peakintensitäten

hyperphysics.phy-astr.gsu.edu

2.3

Cl-35 und Cl-37:

3:1 und 1.3
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Mikrowellenspektrometer

Empfänger
VerstärkerKlystron

Schreiber

Frequenz-
messer

Kippgenerator

mono-
chromatische
Strahlung

Frequenz-
änderung
im Sender
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Mikrowellenspektrometer
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Beispiel 1
Internal dynamics in organometallic molecules: Rotational spectrum of (CH3)3GeCl
Melanie Schnell and Jens-Uwe Grabow, Phys. Chem. Chem. Phys., 2006, 8, 2225
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Beispiel 2


