Elektronholjets spektrometr
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Upplosning

= Gasfas optimal, oftast omaQjlig

- = Detaljer | bandets form suddas ofta ut av
» Temperatur

» LOsningsmedlets polaritet

»Vatebindningar

> ...

dDetanerna ger vibrationsenergierna om
synliga



Upplosning
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Linjeposition

= Bandets position beror pa de exakta
orbitalenergierna
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$ De exakta orbitalenergierna beror pa
1: Manga faktorer




Linjeposition

= Redshift = bathochromic
> Maximet flyttas till en langre vaglangd

= Blueshift = hypsochromic
> Maximet flyttas till en kortare vaglangd

~Bada ar mojliga



Linjeposition

= Elektronholjet paverkas av
»Vatebindningar
»Van der Waalsvaxelverkningar
»pH, polaritet
» Temperaturen
»Losningsmedlet
» Dopplereffekten (astrofysik)
> ...



Linjeposition

Polariteten paverkar linjepositionen

Har samre upplosning dven pga vatebindningar
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Kromofor

= Kromofor visar band vid samma vaglangd
oberoende av resten av molekylen
»Bensen 254 nm
»>>C=C< 171 nm
> ...

= Sallsynt; normalt beror absorptions-
maximet pa resten av molekylen




Molekyler med farg

= Kraver att den besatta och vakanta
orbitalenergin ligger nara varandra
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Molekyler med farg

=Molekyler med stort konjugerat system
. »T.ex. Karoten 494 nm
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=Molekyler med heteroatomer | n-system
»Metylenblatt 668 nm
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= Overgangsmetallernas salter




Franck-Condonprincipen

Vertikal och adiabatisk 6évergang

Adiabatisk 6vergang ar mycket sallsynt
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Franck-Condonprincipen

Vibrations-
Overgangen slutar pa
nagon vibrationsniva

Overgangen startar sannolikast fran mittpunkten
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Franck-Condonprincipen

Franck-Condonprofiler
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Franck-Condonprincipen

- z0vergangssannolikheterna varierar
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Franck-Condonprincipen

= Franck-Condonprofiler | formaldehyd
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Franck-Condonprincipen

= 0ftast endast enveloppkurva




Linjeform

- =Linjebredden anges vid halva hojden
»FWHH = Full Width at Half Height




breda och struktur

- Formen kan avsloj
. Condonprofilen (normalt ointressant)

~Bandets maximum kan flyttas pga
losningens egenskaper

> Viktigt att ha likadana forhallanden i
standarderna och analysproven

Linjeform

= Spektralbanden | UV-vis ar oftast mycket
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Haltbestamningar

~Normalt en substans i I6sningen, ett band

=~ Tva amnen paverkar inte varandra
» Separata band
» Absorbanserna kan matas skilt
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Haltbestamningar

= Tva overlappande kurvor

» Tillverka en standardlosning med endast
amne 1, mat absorbanserna A,;; och A, vid A,
och A,; ditto for amne 2 med A,, och A,

A, =& (4)C
A, =& (4,)C

Darav g,(A,) och g;(A,)
Ditto amne 2
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Haltbestamningar

= Tva overlappande kurvor

»Mat analysprovets absorbanser A, och A, vid

A, OCh A,

A =& (A)c +&,(4)C,

A A, =&,(4,)C +¢,(4,)C,
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Kan raknas
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Haltbestamningar

- =Tva overlappande kurvor

» Spektrometern kan ha ett datorprogram, som
|O0ser halterna




|Isobestisk punkt

= Tva amnen, olika halter, totala halten
konstant: kurvorna gar genom en punkt

Isobestisk punkt
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