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1. BEVEZETES

1.1. abra. A Fraunhofer-vonalak a Nap szinképében

; Homoru
Minta holografikus racs

Rések

Fényforras

Fotodiodatomb

1.2. abra. Egyutas UV-lathat6 abszorpcios spektrométer
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1.3. abra. Oxazin-1 festék UV-lathat6 abszorpcios szinképe
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1.4. abra. Az elektromagneses sugarzas tartomanyai
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3. A HIDROGENATOM SZERKEZETE

N

3.1. abra. A Descartes- és a polarkoordinatarendszer kapcsolata

3.1. tablazat A hidrogénatom komplex hullaimfiiggvényei
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3.2. tablazat A hidrogénatom valos hullamfiiggvényei
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3.2. abra. A hidrogénatom R , radialis hullimfiiggvényei
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3.3. abra. A hidrogénatom angularis hullamfiiggvényei
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3.4. abra. A hidrogénatom energiaszintjei
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3.5. abra. A hidrogénatom megengedett Atmenetei

3.6. abra. Az /=3 —hoz tartozé palyaimpulzusmomentum térbeli kvantaltsaga
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3.7. abra. Stern-Gerlach-Kkisérlet
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4. A TOBBELEKTRONOS ATOMOK SZERKEZETE

4.1. tablazat. A héliumatom elektronallapotai
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4.1. abra. A héliumatom energiaszint-diagramja
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4.2. abra. Katédiireglampa emisszios méréshez
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4.3. abra. Katodiireglampa abszorpcios méréshez
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4.4. abra. Neonnal toltott katodiireglampa elnyelési szinképe
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4.5. abra. Indukciésan csatolt plazma égé (ICP-ég6)
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5. OPTIKAI SPEKTROSZKOPIA
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5.1. abra. Niluskék-A festék UV-lathato abszorpcios szinképe
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5.2. abra Félértékszélesség meghatarozasa



z

I

X
(a)/ﬁ

H1 \H2

572

Co | E  C(2) ouxz) o,yz)
A1 +1 +1 +1 +1 TZQG'XXQG’YYJG'ZZ
A2 + 1 + 1 - 1 = 1 Rx, axy
Bl +1 _1 +1 -1 TX9Ry9aXZ
B2 +1 '1 '1 +1 Ty,Rz,ayz
5.1. tablazat. A C,, csoport karaktertablazata
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5.4. abra. A formaldehid két molekulapalyaja
/02
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5.3. abra. Molekulak térszerkezete
(a) formaldehid
(b) metilfluorid
(c) allén

(d) hidrokinon (anti-konformer)
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6. A MOLEKULAK FORGOMOZGASA

I = Smﬁr,,,f + BmGrg

6.1. abra. A tehetetlenségi nyomaték szamitasa
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6.2. abra. Molekulak f6 tehetetlenségi tengelyei
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6.3. abra. A CO molekula forgasi szinképe
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6.4. abra. Nyujtott (a) és lapitott (b) szimmetrikus porgettyii forgasi energiaszintjei.
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6.5. abra. A J=7->J=8 atmenet K-szerinti felhasadasa az SIH3NCS forgasi szinképében.
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6.6. abra. Aszimmetrikus porgettyt forgasi energiaszintjei (a) nyujtott porgettyi, (b)
lapitott porgettyii, k szimmetriaparaméter.
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T Vakuum-szivattyihoz

i

Minta (gaz allapota)

i Detektor

Csillam ablak

Csillam ablak

6.7. abra. A mikrohullimu spektrométer vazlata

O
|

H1\ N/C\N /H4
1 2

.

Ho

Hj

Izotopok

H,N-CO-NH,
H,N-CO-NHD
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|

Kotéstavolsag (A)

Kotésszog (°)

Diéderes szog

C-O0 1,2211
C-N; 1,3779
Ni-H; 0,9978
Ni-H; 1,0212

O-C-N; 122,64
N;-C-N, 114,71
C-N;-H; 119,21
C-N;-H, 112,78
H;-N;-H, 118,61

6.8. abra. Karbamid molekulageometrajanak meghatarozasa mikrohullamu

spektrumbal
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7. MOLEKULAK REZGOMOZGASA
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7.2. abra. A HCI-gaz rezgési-forgasi spektruma
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7.3. abra. A formaldehid molekula normalrezgései
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7.4. abra. A metangaz infravoros szinképének részlete
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7.5. abra. Az ammoniagaz infravoros szinképe
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7.6. abra. Kristalyos acetanilid infravoros szinképe KBr pasztillaban
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Minta
VIS detektor He-Ne lézer IR detektor

7.7. abra. Fourier-transzformacios infravoros spektrométer
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7.8a. abra. Acetongozrol késziilt interferogram
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7.8b. abra. A Fourier-transzformacioval kapott spektrum
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7.8¢. abra. A spektrum a hattérrel torténo osztas utan
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8. MOLEKULAK ELEKTRONSZERKEZETE
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8.1. abra Molekulapalyak eloallitasa atompalyakbol



8/2

c,2P
.r” \\
//f" ") ) \\\\\
2p,——HK—— Tg<Px: TgePy N\ >———2p
Z X\ {!{ Z
2py, 2p, ===\ 6,2p I R==—=2p,, 2p,
ALY }{){ g Fa ,’
\\ LAl LA I;
Ty2Py, 2Py
*
" NESNS GUQS ”
f’l \\\
28 —K— XK — 28
\\ X)( 1/
6,28
g
c,1s
LAV
,/ AT \\
- \\-
1s —20—<( 06— 1s
\\ ’J
O — d
crg'1s

8.2. abra. A nitrogénmolekula molekulapalyaenergia-diagramja
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8.3. abra. A formaldehid molekulapilyaenergia-diagramja
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IE [eV]
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+7,67 eV

-12,06 eV

-14,84 eV
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8.4a. abra. A formaldehid bet6ltott molekulapalyai
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8.4b. abra. A formaldehid betoltetlen molekulapalyai

LUMO

HOMO

8.5. abra. Az oxazin-1 kation két molekulapalyaja
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8.6. abra. Elektronatmenetek és jeloléseik
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8.7. abra. A formaldehid elektronatmenetei
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8.8. abra. A benzol elektronszinképe (etanolos oldat)

g *vy

Tl%‘
?001

Flnygr 2y
5wy edn

ot— .

-7 T -1 na Y T

© 45 ¥ [1000cnt)

8.9. abra. A benzol elektronszinképe (g6z)
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Optikai racs

i Detektorok
Rés

Fényforras Fényoszto

Referencia Minta

8. 10. abra. Kétutas UV-lathat6 abszorpcios spektrométer

S2
u‘ T,
triplett
A VR? ISC abszorbcio IC
VR § S
| ] Y T
szingulett ' ' 1
abszorbcié IC
fluoreszcencia foszforeszcencie
{ v=n
Pd L J
{ A\
So y v=0

VR: rezgési relaxacio

ISC: Spinvalté atmenet (Inter System Crossing)
IC: belsé konverzio (Internal Conversion)

S: szingulett

T: triplett

A~~~ sugarzasnélkili atmenet

———————» sugarzasos atmenet

8.11. abra. Jablonski-diagram
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8.12. aAbra. Rodamin-B festék abszorpciés és emisszids szinképe

GERJESZTESI MONOKROMATOR
Optikai racs

Fényforras

Detektor
Optikai racs

Minta

EMISSZIOS MONOKROMATOR

8.13. abra Spektrofluoriméter
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a fény terjedési iranya: a vékonyodoé nyil irdnya,
G: a polarizacio sikja.

8.14. abra. Linearisan polarizalt fény
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8.15. abra. Jobbra és balra cirkularisan polarizalt fény
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8.16. abra. (R)- és (S)-fenil-etil-amin CD-spektruma
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Fenol gazfazisu mért és szamitott szerkezete
(kotéshosszak Angstrom-ben)

H
" OH:0,99221 (522)/ 0,963

O

CC: 1,4418 (251)/ 1,396 CO: 11,3264 (170)/ 1,370
H H

CC: 1,4525 (94) / 1,394

H
CC: 1,4218 (49)/ 1,393

H

Jelolés: MW adat r, (hiba) / B3LYP/6-311+G(d,p) adat
Forrds: Chem. Phys. 2002, 283, 153.

8.17. A fenolmolekula geometriaja
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8.18. abra. A fenolmolekula szamitott és mért rezgési szinképe
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8.19. abra. Formaldehid és p-benzokinon palcikamodellje

8.20. abra. Formaldehid és p-benzokinon elektronfelhdje
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Szamitott toltesek (e)

Anilin Anilinium-ion

H +0.44

Ho | H
N

-0,67

+0,44

H +0.,20 H +0,23
(Becke3LYP/6-311+G** NPA (Natural Population Analysis) toltések)

8.21. abra. Atomi toltések anilin molekulaban és anilinium kationban
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