Infrarotspektroskopie (IR)

Die Infrarotspektroskopie ist eine energiesensitive Methode. Sie beruht auf den
durch Molekiilschwingungen bzw. Molekiilrotationen hervorgerufenen Dipol-
momentsdanderungen und den damit verbundenen diskreten Energielibertragen und
Frequenzianderungen. Sie wird zur Charakterisierung von Verbindungen benutzt.
Schwingungsspektroskopisch kann man erhalten bzw. bestimmen:

= Die Identifizierung bereits bekannter Verbindungen (Fingerprint)

= Die Komponenten einer unbekannten Verbindung (funktionelle Gruppen)
* und damit die mogliche/voraussichtliche Struktur einer Verbindung

= Konzentrationsdnderungen von Komponenten wihrend einer Reaktion

» Bindungseigenschaften (Bindungsstiarken, Kraftkonstanten)

Da sich Bindungen in Molekiilen wie Federn verhalten, wird das Modell des
harmonischen bzw. anharmonischen Oszillators zur Beschreibung der 3N-6 bzw.
3N-5 unterschiedlichen Moglichkeiten verwendet, wie ein nicht-lineares bzw.
lineares Molekiil aus N Atomen schwingen kann.

Diese Schwingungsmoden (Normalschwingungen) fiihren (bei Dipolmoments-
dnderung) zu Absorptionsbanden mit charakteristischen Energien /Frequenzen/
Wellenzahlen, Intensititen und Halbwertsbreiten, die bestimmt und analysiert
werden.



Schwingungsenergieniveaus in harmonischer Naherung
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Achtung: Molekiilschwingungen sind meist anharmonisch



Schwingungsenergieniveaus in harmonischer/anharmonischer

Naherung
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n  Schwingungsquantenzahl
h  Planck-Wirkungsquantum

Ly Schwingungsenergie (VIB von Vibration)
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Potentialkurve des harmonischen Oszillators
(E,: Schwingungsniveaus, E: Nullpunktsenergie)
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Bei anharmonischen Schwingungen wird der Abstand
benachbarter Schwingungsniveaus mit zunehmendem n
immer kleiner (Pfeildicken symbolisieren Ubergangs-
wahrscheinlichkeiten bzw. Intensitédten).
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Potentialkurve des anharmonischen Oszillators
(E,: Nullpunktsenergie, E: Dissoziationsenergie)



Normalschwingungen (normal modes)
3N — 6 Moden (3N — 5, wenn linear)
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von H,O und ihre Wellenzahlen von CO, (linear)



Typische Wellenzahlen von Streck- und Deformations-
schwingungen (stretching and bending vibrations)

“Molekil* stretching bending
C-H 2800 - 3000
N-N 3300 - 3500
H,O 3600 - 3000 1600
C=0 1700
C=C 1600
SO, 970 (v,) 620 (y)

930 (v,.) 470 (5)



IR - Spektrometer
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