Co nam svétlo prozradi o dvouatomove molekule?
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Abstrakt

Absorpce je fyzikalni jev, kdy je energie fotonu pohlcend atomem a jeho valen¢ni elektrony
piechazeji do vyssi trovné energie. Na zakladé toho, které vinové délky jsou pohlceny, je
mozné zjistit informace o materidlu véetné disociacni energie, anharmonicity a vibracni
konstanty. Cilem tlohy bylo zjistit tato data u molekuly jodu.

1. Uvod

Vysledkem pozorovani absorpce je absorpcni spektrum, coz je grafické vyjadieni
vztahu vlnové délky elektromagnetick¢ého spektra a jejiho absorbovaného procenta
(absorbance). Tato uloha je zaméfena na pouze na viditelné spektrum, tudiz vinové délky
390-700 nm. Absorp¢ni spektrum je charakteristické pro kazdou latku, coz samoziejmé také
plati pro jod.

Kvili pfijimani energie se zvySuje potencial systému dvou atomt. Ze Schrédingerovy
rovnice vime, ze kazdy vazany systém miize mit pouze omezeny pocet urovni energie.
Pfechody mezi témito stavy koresponduji k vinovym délkam, které potom absorpéni
spektrum tvofi. Rozdily mezi konkrétnimi vlnovymi délkami potom koresponduji k
jednotlivym vibracnim urovnim. Energie mezi vibra¢nimi Urovnémi potom prozrazuje
vlastnosti tohoto neharmonického oscilatoru.

2. Experiment

K experimentu byl pouzit spektrometr. Vyuziva bilé svétlo, které je nasledné
rozptyleno difrakéni mfizkou. Vzniklé¢ spektrum poté prochazi sklenénou kyvetou se
vzorkem plynného jodu. Za kyvetou se nachéazi detektor zjistujici mnozstvi zafeni, které
proslo, a jeho vinovou délku.

3. Princip

Molekula jodu je oscildtor o dvou hmotnostech, ktery neni harmonicky. Vypocet
potencialni energie tohoto oscilatoru je mozné pomoci Taylorovy fady. V ramci prakti¢nosti
je mozné pocitat pouze s kvadratickym ¢lenem pro nulovou potencialni energii:
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coz znamena, ze existuje pouze jedna konstanta, pro kazdou vazbu pro molekulu o dvou
atomech.

Molekula jodu vibruje na rtiznych trovnich, podle mnozstvi energie, které ziskala od
fotonil. Rozdil energii odpovida:

AE=E,—E, = ov+—oxv+1)?’
Je mozné zjednodusit na:
AE = (1 — 2x(v + 1))

kde ® reprezentuje vibra¢ni konstantu, x anharmonii a v vibracni Groveii.

4. Metoda

Lokalni maxima absorpéni kiivky (Graf 1.) jsou nejvice absorbované vinové délky a
ukazuji, ze vibracni Grovné koresponduji pravé jim. U jodu vinova délka 542 nm patii k
vibra¢ni urovni 27. K ostatnim vrcholiim kiivky pak koresponduje ¢islo podle vzdalenosti
pravé od v =27. Prevracenim hodnot vinovych délek ziskame jednotlivé vinocty.
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Graf 1.: Absorpcni krivka jodu



Rozdil vedlejsich vinocta se postupné méni (Graf 2.). Jak mizeme vidét na Grafu 1.,
rozdil se postupné zvétSuje se zvétSujici vlnovou délkou, tedy se zmenSujici se vibracni
urovni. Mira tohoto zmenSovani je ndsobek anharmonicity molekuly podle:

—2x0 =A4

Kde x odpovida anharmonicité, ® vibra¢ni konstanté a A spadu funkce Grafu 2., tedy

mife zmény rozdilli mezi sousednimi vino¢ty podle vibra¢nich trovni.
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Graf 2.: Vztah rozdilu sousednich vinoctit a vibracnich urovni

Prestoze skute¢na molekula nema nikdy nulovou vibra¢ni hodnotu, protoze vSechny
Castice se neustale pohybuji, je mozné ziskat teoreticky rozdil mezi v= 0 a v= 1. Tato
hodnota je prasecikem osy y v Grafu 2. Ziskané Cislo lze poté dosadit za AE v:

AE = o(1 —2x(v + 1))

Z Grafu 2. je tedy mozné vypocitat jak anharmonicitu, tak vibra¢ni konstantu.

Disocia¢ni energie je minimalni potencialni energie, kterou jadra pti vzdalovani se
nabydou, potfebna k odtrzeni jader diatomové molekuly od sebe. Je integralem funkce, ktera
vzniké prodlouzenim usecky v Grafu 2.

5. Vysledky

Vsechna méfeni probihala tfikrat, béhem druhého méteni vsak muselo dojit k chybg,
nebot’ vysledky druhého meéteni se pfili§ lisi od zbylych dvou, které jsou si blizko. V
kone¢nych vysledcich proto neni druhé méteni zohlednéno.

Zavérem byly cile ulohy splnény, protoze je v Tabulce 1. mozné najit vSechny
konstanty, které bylo ukolem vypocitat.



Me¢éifeni | Anharmonicita Vibraéni konstanta /cm™ Disocia¢ni energie /cm™

1. 7,61 %107 127,36 4308,89
3. 8,10x 107 135,14 4308,34
Pramér | 7,86 x 107 127,31 4308,62

Tabulka 1.: Vysledky
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