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Predhovor

Ni ekedy polLas roka 1921 sa plavil na | odi
Stredozemn® more |je fascinuj¥ce svojou hist
svetovich civiliz8g8ci 2, svedkom ennaHstnag hoad
pr2zrodnftTch katastrof . Pam?2t § S i Pl at - na, A
Kol umba, Michelangela, ale aj Alexandra VeYk
Franca. Na jeho brehoatbol el §fsriya i %ong lkag Rit Win
symboly staroveke] m¥%dr ost i, al e aj p8smo G
neho | eHA2 starobyl §8 Kr ®t a, rozdel entl Cyprus
mi est o, ktoa®. mhAsd ehagdiaddv I nd bol fascino
hist-riou, ani s“Wlasnost ou, ani Kr 8sou pobr
fascinovani farbou mora.

Ten mladi I nd sa vol al |l andiras®death Nekae
doviedla aH k Nobelovej cene za fyziku. Rama
oproti bl ankytu oblohy mtHe rozptyl svetl a

VyuHitie v rtznych vedeercaklT-cghi edi sSp epkitdtonuant hp rve

rozptylom sk¥%¥ma met-da pomenovan8 na polest

Tento pr2beh ukazuje, ako na prvi pohVYad o
proi dostatolLne hl bokoanv proanoktemr ® dob @ atbil &® mmi
al e maj Y% aj obrovskT praktickT rvoizzGiano.vaRr esty
vedomosti, ale g@gavdt avat sa hlboko do probl ®moyv, | e

dovtedy nepoznan®.
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Minem| - gia v 21. storol? nevystalL?2 s opisnos
ostatni mi obl ast ami bsg8dani a, naj m& s anorga
| 8t ok, kvantovou fyzikou a dokoncmatajj avayd rmoa

naj hl bG2ch Y ovniach hmoty. Tieto poznatky |
genetickich procesov vzniKku mi ner 8l ov a ho
dokonca aj pri viskume antroaopeg®nbhyphci®t @i

ako s% stavebn® materi 8ly, bet-ny, keramika

Do centra modern®ho mineral ogi KkpPpBoalvdchk@m

je popri mor f ol ogi ckej a Gtrukt ¥Yr nej kryGt e
chemick® vlIastnosti kryGt8lov vo vztahu k ic
Gtrukt ¥%%rou vznikaj %cich kryGt8&8lov. Zaober §

fg8zach a kinetikou tichto pracresolvr an?2t ikrfy Q
amorfn&kjryfGg8ayochemi ck® procesy s¥% z8visl® r
chemickom zIloHen2 f8zy a type chemickej vaz
i -ny, molekuly).

Pri detailnommodernen mineralgickomvi skume je potrebn® vyuH
anal ytick® met - -dy. Na Gt %dium geometrie Gtru
chemi ck®ho =zl oHenia najm2-spegtrepkhkiieto kK ®o pnie
met -dy sWyuhFhudmeism rzeSkl adom pre kryGtalochem
kryGtaloch®mi e aH na Yroveb chemickich vagzi
Oal Gie spektroskopick® met-dy ako Ramanova a

Tento wu&erbnisa d§ rozdel it na dva z8kl adn
kryGtal och®mi e od s t a v & molelallbvej nsymetripcoht er neibenk®i crha
pochopeni-ehdmizd kke§jl npodst aty. sYedktulmesmopelckid c
naj beproajAGivean® spektdonkopilek®@®em&t abpor pLn:
Ramanova spektroskopi a, | umi ni scenln® spel

spektroskopia a M°ssbauerova absorplLn8 rezon



Tento ulLebntd textLlijle® vphroeddnniet pr et T pak #i0e
| aborat-rnych met-d na magi stoedbsdkroort hs tnuipmer a
apr2buznich geologickanhl ytedkepl eh@mi anor ga



1 FyzikaaAEi [EERAOT LAE 1 UOT E

Pre pochmapumnmiyé&taipnec h®mivsdi u miner 8l ov j e dtb
pojmy, kKt or T mi sa budeme Oal ej Mivnearcal -Llgii amgreejp |
anorganick8 (a LiastolLne organi cka&amo rcfhn® ntiha)
pevnich | 8tok a ako taykly pevaplchkodo®amwmkm podo

Prmj =z 8kgoaanni kit or 7 | e hnotan ®Hmgytsavetd ko, ngm
UH samotni n8§zov, me hmioe lh@m,st Lo Tjee ah m@ehnoR o a
sa m!Heme dotkre¥WWt edjaetvmotem® & mo takojupregne e L o
definovat? Aj keO ju berieme wplne samozr e]
Albert Einsteird o K § z Heé  h mo tcaengrgie | kedreo rivByrzmaluj e tTm, H
pokojov¥% hmotnost, Lo vBGnm&&did!| sdloamim Il 3zheg
hmotyeener gi e sa stret8vame dennodedpei Homoen?
dreva vzni k8 tepd osa puvo¥ipujYeo vtasnFe lbre§r zeémer g i
pohybovv¥, ale &nedr?pkligad nrads telnierygipouH2vaj %

Yudia na tvorbu vitam2nu K. Energia hTbe hmo
ZLoho je ad otHem8Yuhdii a rozmi GVYal i UuH oddS§v
filozoficki?T ako vedeckT n8zor, ktorT naform

hmota je stvoren8 zo Gt yrdzenme vody,kvidacdwmah b h. el e
Dnes mdél, vllee hmota nie je twvajrealBpa e Faemisel pm
vV 0 f or me tTch Gtgxoshuj"Yel e@akt ay" exoti ck®
suprakvapalina, BoseBd nst ei nov koncentr 8t , degener ovan
trpas!l 2Zlkaow )predstavuje pevn® skupensbhieb hmot

reprezentuje plazmu.

Plynaplazmas % t vor en® i zol ovanTi mi Lasticami, Kkt
a mol ekul vy, v plazme tdocb¥tdeaaki id oalieBici i na@
Yapl n®mu oddel eniu elektr-nov z at-movich otk
j adr ami a elektr -nmi. slewpdensat wao rpur, e cphr8d zkat omr
rozsahu od nieko&XkViaRRbo9h@ACHapwo(pepl® ti s2cky
vol fr §m6 MBIC9zma sa podYa teploty rozliGuje
Vysokotepl otng§ pl az ma s a vyskytuje vV 0 hvi



termonukl e8§rm®ut sylndt®z ood ati s2cov stupbov. r
el ektrickim ppanadporm, vv yFsikayrtiujke§ch a viboj k§&ch
Pynsa vyznaluje vysokou kinetick(Oh 1&h¥r gi ou

dl skuedveYkich vzdialenost2 je medzi Lasticam
pohybovaRowmmiYanet.neni e Last2c | e nghodn®, v
i zot (Ghbp hiRR Plyny m¥%HsesttakcteVYn®, nemajdiéa EEw
m: Hu nadobudn¥%t tvar n8doby, ale musia byt v

Kvapdl8né&¥w z|l oHen® 2z Last2c, ktor® navz§jo
sl abTch i nterakci ?2) ,Chaobti cnkarsatj Yau sppeoprmiYald@mli @

schopnostk v ap al 2pmr iteisd otr ov 8 bl 2 zkost mo | e k Yl a v?
kvapaliny sa nenprHuesvooYnee rnoazjpsi Thliaddivnu a na
st ®Bi ts.a v Gak pozorovat periodi (nik®o Yilep o nima d
(©Cbr. 1.1.2 Pohyb Last?2c |tedaswredrsinetiokbemezgdl z e np 0 r ana n &n
pl ynmi a pe@bn1h)iRi c®t bami telLenia je obmmedzen
polLet a sila) une8wed ivikkbawwaleamy, fhzok®Onkav!l ac
chaotick®mu Gtrukt¥rnemu uspE®rntirNegah® strang od o b |

slab® interakcie a periodick® usporiadanie n
rozdiel od plynova gamy povrchov® nap?tie, ktor® i m um
absencii vonkaj Gieho silov®ho p!'!sobenia bud
ng8doby, do ktorej s% naliate a povrchov® nap

P e v In ®tmlayjn %aekiketickenergil a st k¢ or 8§ s av iobbrngecdOimu jLea snt &
11 Tie s¥%% viazarmc®@ewmig&kvVmiiclyv2Edlaoth 8 @ah maj| Y4 p e
dl h¥s vzdialenost (od nm aH po Tmio mpHENO o0 aij
usporiadankey @ty§lv&ws  r &t rsimk tdkruem periodicity
usporiadanigObr. 1.1.2 Pr 8 v ek rsyyGnestlroivae |j Gtnukktioy®spygo

vl astnosti (tvrdost., Na dderxu hHhejmust rsa/n eaenp Lzaost tr
viazanich chemickTT mi vazhbami sptsobuj e, He

povrchu Zemeb0p+50 tAQP) ot8ehel ¥, maj¥% svoj v
def orm8ci i vonkaj G2 mi si |l avoje akop@dgess hoptostd

materi 8l u odol at vonkaj Gijo zdli €Gug ev rstat woprenvenjo s
ohybe v tlakuav skrut¢ at vr (doshopnost pevn®ho materi 8l u
cudzieho telesa). Tieto vlastnosti samé&s z ami ebat |, veYmi tvrdT di
pevnvidoed | e teda krehktT.
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Obr.1.1.Porovnanie hybnowenstast?2¥ plyheneim £khstice voVYr
doch8dza kwviapdkave. | ¢ skted®S8shybavgB8jbmssttpvo ovpl
Lastice s malou hybnostou a pohyblivostou ot

Kvapalina
Pevna latka

Obr.1.1.2270rovnanie organi zovanugpsetnist@ter.u kvt Yrlyy nle§ tso/k mwo | retl
Vkvapaline scwatzallédk&l mdbjwsvpori adanost Gtrukt¥%ry prost
maj Y4 vGetky Lastice viazan® silnimi c¢chemi

1.1 Stavba hmoty

Rozvojvedya aj m2 j ej anavl9d ocwk @A hadmo BkasiGsei &k ®
opiss z| oHebobhaghidkiaozofi ck§ Gkola reprezentov
He hmotamaadaish| acd eda tt -effmus ¢ bdmiealset! 2iEstistentio T )
at - mbenslLnou platnostou potvrdil Arbkb #8905, Ei ns
v ktorom vysvetlil tzv. Brownov pohytbj.c ha ot i ¢ kT p o h yabonok aeWiybneji c h z
kvapaline ako d!sl edok interNkei8k!|l sadmolt ekol &£ininsk
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veYkost
del idleern®pr §vnost
me n Ginen Gi e L asntaiz,T viaom ®f Wwaisk e cmakk ‘dmo t lat osra® swkz

spojen2zm at -

VGet ky
sWlasnost i

Leptdomyaj| Y

Kvarky - ma j %

samostatne,

Boz-omyj Y%

at

mo v .

-moV¥ma&kperhmebmaylizdb0Ozaliatku
Demokriroeakil alda#m¥ ahmepyp

20. S

e | e mekvant§vejmechabilegistje tzvét a n d a (GbmI.1.3mo d e |

al ebo

S Vs

nul

Sspinov®

Z a

ov T

el ement 8§r ne

L2 s|

spi nowi® Lrtad loe dlu j2¥c(a
n8§boj

o 1/-2/ 3.

Lastice pokl a

podkapitol a)

(neutr2na)

nNsibkod y bruelv y+

e v oprojtiai,aankkuf(tvaodddntvarkdoy vn

al
celol?2selniT spin,
dole podivny spodny gluon
down strange bottom gluon
hore povabny vrchny foton
up charm top photon
elektron mion tauén Z bozén
electron muon tau Z boson
e neutrino | | wneutrino | | T neutrino | | W bozén
Ve || Vu || V= || W
e neutrino | | w neutrino | | T neutrino | | W boson
leptony i
Higgs boson
Obr.1.1.33t andardniT model
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1.2 1 Oéli

At - jme , ako uH bolo uveden®, naj menGia st a
Zjadra aabal u. Jadro neuoriay,prot -onbyal@ sa pohyb
aneutr-ny maj % virazne vyGGi u (olomerlo'ons)je ak o e
vp o r o v obalonfpol@nerl0®m)v e Ymi mal 7. Ke (pbeerdavje Yekloesk tir -

cel ®ho at-mu veéeVmio, mdle®vedEdBpnayabmmuy at vor 2
priestor. Tento priestor vGak nie je Yplne
pritahuje z8porne nabit® eme&kttri-mydrkiiz kp aldop

Vjadre at-mu sa nach8dzajewt irroualyokvisard nre8 bnog kx
pokope ichi @dkd¥kasid&dov sil ngjeGibao uaksd | enl§e K tar
alebo silng intetgkeoiGak RekdaVévipmiephmod - thioa
podYa te-rie kvantkvaneje chmenodyrmmikyk ¥ i apnas mejpGi e
okvarky. Kv ar k ytrojiciadhd afebow g g to ¢ franjikark T rkjica kvarkov

tvor2y promeéutnr -ny aj Oal Gie Lastice, nazivanea
vli astnost.i jedmotliicyi,ctktlor &r lsanen ayiseg medost an
farba.

Vat - movomaomalcélSalktay Yy, kt pro ®- - @js@aniu@3a rkiu j ¥
el ek tproommontio u Tiodt-mofvat - ny vGak nie je moHAn®
iba fyzikg@Bmei madalhyovej el ektrodynamil,loys, p |
ma®rozmeyapodi vnost pr ocie soYWbstaki®® kbgdtad skB8o Gk ol a |
sNielsom Bohrom &Vernerom Heisenbergom &g r e s v8e d Ben ak § k oichve k s
vizual hneBoHwSE jzeneni | aH Richard Feynman svoj
interakcie element8rnych Last?2c.

Prrobl Gmoamt swet®fewlnovi ast i cov i dual i zmus. | ast
podmi enok chovaj % ako maprdi{ r alé&biantieh dweajuys Yas a
i nTch podmi en doko dslaa®cthiocvea, ] ¥ Ya kjoed potlPibea® . a At e

netiT ka i 8lhadeadtecknowmagnetkca®bm jHe aveB8ima, ©6e
vinenia VinovelL ast i cov T charakter maj ¥a v Get ky L a:
ael ektr  -nov. Pr8ve t 8t o nejpanadorallnoxkit opiov

Heisenberg pomenovalk 0  pr i nc 28pz an efuiraldintyocsht i ok ol nost 2 r
op2sat vGet ky parametre danej Lastice. Ke O
i nf or nj§ qiesnej polohe raopak.Zt oho a y pAletkwly nedok § He me

13



predpovedat wudal osti vo svete Last?2c, dok § He

sa nejak8§ wudal ost stane.

Po objavenedlkXkn rajnuata- mov ®h os tjaavdbrea asta mua ay
Najprvto bolThoms onov modkt ombdmms & | v dakdd ppBylogadalm| a
ahrozi enkya©br. 22lakt Ne sk ¥ffror Rutchbej avi | at - mov®
ap | anemd&elaty -, mkiorom jadro bolo Sinkomeal e kt r - n yObrp1.2alh ®t a mi
Probl ®mom tohto modedruestlhook § poHeeneapsv ®t ¥bek
kl adnim jadr om dkoetickcetheagpe webetspama2 Vedel o
str8§caj %, vyHarujp/dadbe ov iestta@begind® hpoo zsn § me v

a V priestore rozlozeny b
3 . kladny n&boj Teidia
o, i
+ 1
+ 3\
@ + 3 9 o Elektréon Elokiron
+ +

Orbita elektronu

Obr.121Modely at - mu: a) Thomsonov,; b) Ruther!/

%
jadro
elekirén

Obr.1221 | ust r 8 ciRau tphreorbflo®nduo wom pl anet 8r n okhasickeprdeehariky.at - mu
Elektr-n sa powsyrbeujee QG2Tpckhylr ospladu atHil ¢ k§ =il lektj adra def
kruhov%. EI e kvenompohybéGjask nperniulzoavkirm zr 7 cylal, e 2 m) su y Barau jea
an8sl edne sa teda pohybuje po Gpirg8lovej ¢
Svysvetlenzm priNGelks$ Bélhrs.powyohadzal z vt
zn8meho poznatku o kvantove] povahe energie.
energeti ckTich rh8nacdii ndS8acnhe,j pernielrogne tvi c k e j hl adi |
(Obr. 1.23. Dejesa to presne podVYa z8sad z8&kona zac

aprij2maj¥ iba pri prechodoch medzi tTmito
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apr i j 2d&gawnmk8akevha,ntv8 c h kt or ® maj Y% v Fpdry§ vree jparket om
veky energetick® hladiny dan® touto minim8Iln

Poz2cia elektr-nu je dé&fihnovian8HI3a viknwa rktvoavni
funkcia vzdialenosti od jadta,e ner geti ck8§8 hl adina (tieH oznal
kt an§8 vVHdAdy cel oHRPseh ®@ ®k hamthioetk . Lr2[sd joe umi est 1
peri -de periodjekapus Wsparavwey) o0 uppedrvhé: ydaes, h | taidei nsa ir

vdruheja ak Oal ej . HI avn® kvantov® ell2e«klta -jng fuwan
hl adine maj % najni HGi u ener fdrwV,e dsYvalj aGsi nee ksv¥a n
L2sllud Luj e tvar obl ast i, v ktorej owmrabi.el8ekut r
PouH2va sa aj spofbDbreHi p®@ smenai uvedomit,hk |

el ektr-nu, preevthdrasst autkmovy ®mo jebalay vyeGGi a p
viskytu elektr: - nu, prilLom vGak pravdepodobr
nul ovy% kaedmot Wew Maj &i e kwadmt o w&jr k& hosr | bei yt B8d tur ia;
dam®bit 8l ovim momelndlotmr -hnyub n(omd me nt hybnost.
jeho rotalLn®ho pohybu vzhYadom na dani vzt aH

— D B

¢

A o

Obr.123Sc h®ma B o hr envehcoh aknvinarékt@®dhvwoo jaatd-rmoum s e hen®) vami hl ad

at - mov®ho obalu oznalenT mi hl avnim kvantovim
Or bism8j ¥» guYmevkiontevlawmous symetri ou, preto na
jeden s©Onr lbipt 8l t roj n8sobne degenerovant, t eda

priestorov® okiadate§ c ihd ,app mRet dd bsmbesbibo trpdflityn Elsyo b n
degenerjoevainc®h a5 na kaH{ej 7hlsadisneed e nmrE§tsiotb§loau
Vs ¥l asnost.i n evpyozGi 8emea kaot - steyd esmn 8 sobne degene
kvantov® L2slo tieH |imituje moHnosti degence
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Yamer nT energprivegl etkkltadinrue s/a swdchfidfgajs¥ ioka
or bidag!| omwbinta8 Ityr e lamja Grtivl kg ajj

Tret?2m kvantmaghmt LekPRPokmpatodo®@e@dréifesmto§ ei u a
or bivto8lvionkaj Gom mMagnr&tkil aldem maglnie .taitedakegnb o k v a
presne zardkz@br&@>y at

Tieto tri k@amcti ovB® htdvyha® wodel u at- mu v Ga
vGetky elektr-ny nezostWwWpia na najni HGi u enece
probl ®m Wolfgang ®aulviyll uLovac2 m Proidi¥Ya2 proar o sa ne
el ektr -novr ammvarcahikBam akvant ovom stave. Preto n
m:t He nachg8dzat | en presne daniT maxi m&§8lny pol
poschodpuki odom ska Hhejy iazbe bTvaj¥% maxi m§l n
sptsoben® vlIastnostou elektr-nov (v skutolLn:c¢
spin. Presn8 defin2cia spinu je pr2ui@ugdmptl ak

predstava, He je ts&kuitsthostyip vGakBcnej ddasb?c
zn8Gho makrosveta. Napr2klad elektr-n m8 spi
el ektr-n dostane aH po meévyc roonak® i emesyspinu EXx i
oznalovan® znami enkami plus a m2nus. Preto
el ektr - -ny, ich kvantovi stav jengmzap8§mpresv

funguje pr 8veaspréliwkarfldlée jath-lnaydi ne p@etonsg pol e
ich snaHia sp8§rovat. Spinov® k/a2ntov® L2slo

s (1=0) p(=1) d(=2) f(/=3)
m=0 m=0 m=%1 m=0 m=%1 m=%2 m=0 m=%1 m=%2 m=%3

s Pz Px Py dz2 dxz dyz dxy dx2.y2 73 2 fyz2 Tz | Tpy?) | T3y | Tyaxi-y?)

n=1

= - o 6 @

-+ SN ERII W

-~ o & OTAXITNwExTrnmw o
~@ & 060 @

n=7’

Obr.124Tvar orzb8wvti8slloovstvi od j edmdhlldwri®& hk kapathiwedd MehsGlides i
kvant om&nag@mnsetai;ck® kvantov® L2sl| o).
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1.3 ) &1

Vmi ner 8l och v yotdopre] Y&l etk-tmy ckwywz miakh§ t Vicédy,
el ektr-n prijme .Md etbm joedopatdrE§e led & kitaninzaln§

ktorou j e elektr-n pritahovant k jadru. l oni za
okrajovej, val enlLnej vistvy je oveYa menGi a
skl on uvoYbovat elektr-ny len z valenlnej vr
Ochota at- - moa, itomdaoba®d® uvoVYbovat al ebo pr
veli Liny elektronegativity, ktor% zaviedol a

Elektronegativitaj e schopnost at-mu pritahovat el ektr
veY k 0 st i jadra at-mu a vzdialenost.i val enlLnej
( Na, K, Rb. . .) sYs donor mi a prvky s vysoko
el ektr EHektronegativita je dtme#itilmmfalt aro
el ektronegativ?2t at - mov , FKGrrcga tminfAej ebyv 2 za
El ektronegativita sa nezapisuje s.Neeidtmeot kami
t ot i H vzétécepuanTy p oeleldronegatiwit je lenv y t v e@rmen §stupnika§ ktorej
hodnoty z8visia od energi? vazieb.

dal Gou d!leHitokrylGasat nehi®mia ii jmopwoWomer u
kryGtalografickiTch a kryGtal oc he Rutheiordovh Yiv al
planet8rny model at- -mu, kde at-m moHnd aprox
pol omer (priemer) . Priame odmeranie pol omer
princz2p neur Litost.i mo An ®, al e veYkobti c
semi empiricky na z8kl ade s¥%Wradn?2c at - mov a

vzdi alenost = s¥%Wlet ich pol omerov).

Dl eHi t® je rbzhbo®bdvAtbl maneimopel | paomleo mer ma x i
hustoty n8boja valenLn®h¥®m,orbi €eB8buvat- - nfuj,ngt

kryGtal och®mi i v Gak newmBL QienYek Tk rvyiGztnaalmi,c k p c &
pr2topmd® bvel i novoV. pel othei G®hood pattmdle i - n p
odovzd8§vat emekar man2Qbj 23)o. vJeeY kzoSwvi s(I T na oxi
tijpolLte elektr-nov, ktor® i-n uvoYn2, Li pri
pol omer "zZmednY®28 (Fm viac pri #2851 M3 vijipec Ja
z8vislT od prot: - nowkdhmpi nl&cshl ap e(rriaosdtiicek esj ns2vng t
mocenstva kati - -nu (L2m vyk&@Giie,notcithm me naQri -in-c
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typu vazby (narastaj %ci stupeb kovalentnosti

rast¥cim koordinalnim L2slom rastie i -novi p
viacero rlznych ir 1 z @y ic & h gtepogniceat mmei r oévic hve v é mi e b
Posl edni publikovani s¥Wbor i -novich pol omer
1968, revidovaniT 1976) . Uveden?2 autor.i prebr
a flJUomu=(rn(9W) = 4.8 iRompirlo&gcsiicalhl (cudaj e z
kryGtalografickTTch pr 8c) vypolL2tal.i I - nov®
oxidalLnT stav a ich koordinalLn® L2sl a.

Be2+

Li* B CH NX O F

Na* Mg2+ Al Si#

K+ Ca2*  Sc¥ Titt VSt Crf* Mn7* Fed Co™ Nj2¢ Cu2*  Zn2* Ga¥*  Ge** A S
‘.N'GDOO<OOGDOCDC @ o o 0 ‘I’
V3 Cr2* Mn2+ Fe2+ Co* Cu* Ge2+

PP O o st
Y3 7% Nb™ Mo® Tc™ Ru* Rh#+ Pd++ .,\g‘w (’d:* In+ Snit Shi+ Teb*
COOceeooooo o000

Nb* Mo* Tc* Rud* Rh¥* pg2+  Ag* Te?

200000 0 ‘
Cs* Ba2* La’ Hf* Ta% WS+ Re’™ Os* Ir¥* pré+ g2t TI+ Pb# Bis*
ngoooooeoo 0 @00

Re#* P2+ Au*
2s0 09PPO O
Obr.1311 - nov® pol omery najbeHAnej G2ch i-nov pre dan®

EAEU ORUAA

Chemick§8 j g2 zibmt er akci a dvoch parbsbobedwnizade
elektromagnetickej interakcie pri Lom s¥stava at - mov spojent
vn¥%tornY energiu, ako i zol ovan® atbhalonppd a doc

vadazieb a ich sily sa odv?2jaj%%h chemick® a fyz

Chemick¥% vazbu vysvedttYeujrk advveal Rlnd e ® ha & 2
mol ekul ovich PodWiat 8lrovve | te-rie vzni k8 vazbe
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ktor® si aj po vzniku va2zby VazhavezmijkiE8 swon
vz8§jomn®ho prekrivania at-movich orbit§8lov,
el ektr-ny s ofea lrn Tami mod wikrurip.s ¥ e Y ukjrebvidvzglyo va |
prekrytie at-movich orbits8l ¥pr ?zmadwz nk kair dmanl
z | YL eknt?2onr,7T cvh j e atvimawiazamdv nayttvgr a %%ci ch
usporiadanie sa rilpgantlyjt€lapae azen®r 8t nyneg At dl@gdat?
Sikj e Si cent aastl-nnpmt Giti .graommd a mi

141 61 AOOT T OOE AERABIOFEAME COIPA T LAE ORUEAA

Te-ria val esrfdvnej2 w2 zkblyasi ¢ kT mi nNg8zor mi Gtr

mol ekul e s¥ @adnonynadmej ede®f i n o GaNnURKLE Yarvityzdoha mi

vyznalenT mi Sp8j ac?2 mi Liar kami . Te-ri a v al
samostatnichiavamew a@aazampers interakcie (vzs§
prilLom rozhoduj %Y%ce s¥% vziahy medzi susedni mi

Kvalitat?2vnym z8kladom te-rie je Lewisova
spol olnT mi vazbovTi mi el ekt okmadbvizovap®r medzV:
at - movTiT mi jadrami . Vzni kaj % tak jednotliv®
Gt rukt Yar vy, ktor® moHno zn8zornit elektr -novi

kvantitat2vne ur Lemoleki?lzdbovichj pomeedov @et |
dWHok Ced klow.® usporiadani e v avzliasbt njdesttoarviipcl,hy vzt
niektor® definuj % GsaillCive® ipcths ogbeeonmieet ra tc-kn® wu sap «

Energi a-en®zlgy auyvavYmw? 8psia vzniku 1 m-lu va@a

di soci alLn8 energi a, pretoHe r ovnakdisoedeer gi u
oddeYovat). UdHB¥m =8 Vv2akha mey GGi u Eeeangiar gi u,
ni ektorTch vhob F 436, klimd] MdOz=i4@0kkJ.madl, C3C = 347 kJ.md|
C=C=620kdJ.md] C71 C = B8BGWRQ=3Iklmd I

Vazbodpsesket spololLnichprilekbvahendobdpBady
namiesto mocent v a Ki s hndolekule @) e dv oj v @ zCHejvd , ] aichrl & \Kk? zvb ¢
VCH,v Gak uH dvmijnvetrzablo-vgii.i Vo krem organickich m

vi znam.
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DWHk a dw2zadbyal enost medzi at- movimi sj¥ldrua mi
i -novich Wby wanmulaey DWHka vazby je podYa te-
nepriamo Yamern8 mocenstvu v2azby podYa vztahu

di= R0 bin g (Pauling 147)[1.1],

kdlegdmocenst vRa- dWPHAay v 2 z gy=,1, bp koeGt katndam% par am
~0. 37

Mocenstvo alebosilav 2 z& y o me r mocenstva a koordinaln
centr8lny i-n wojb&dmopvelgeghvalegca nAivanzibov 8§ . j edn o
Napr2klad il &kde? Mgy j Mg dGeosjtmmoScsnoib nkegt ik-onor di r
0,33vuVr e 81 nyc h j @t rfuukntk¥eriaocuh mo c e n s tdv8a sia- nvoyvp od 2
podYa rovnice

ag=exp (R 0o ajl b)[l1.2],

ktor8 | e rdavmcv[g.t1]3tubat kmocenstiev va&azmueb i -n
mocenstvu i -nu.
Vazbov8 sdmoprostvo externich [|IigandovTich

vr § mc i pol y®dr a. D§ sa vypol2tat tak,) aHe2ady
scentr8lngymyiGokomaapotom m: Akoonpoddehih®ha pt
V pr29prajesSi Get ky vazby v vy §kheiOHeetddr p®di & 2 mo
Si*pr 8ve nfeadnzii- no@obne> > doptr 8§y ameepri ¥,15Euna

kaHd¥% vazbu. Vazbot®tsa®dpnlogdAeddaniSinOvd| e
negat?2vne n8bhoje madziexBer somisi k @ u edvaemiby M
koordin8§cie O tak na kaHd¥ ext evurPbdobmépmibu pr
PO,t etr a®dr y @ @75wa priccQe ®30ua t eda va@zbovw schoj
(PO respe ku(8Qy eri targdticke | koor ObrnB4)i | RIOZnz bo v §
schopenxotsetr nTch v&zieb |igandov m8 teda priam
druhejbor di nalnej sf®ry. To vpliva jeddaabowdg dr
schopenxotsetr nT c ht et?fiza @dr &Hi jOBn ad ot sot, a tacblyn ed ov ed¥rku h e
sf ®ry mohodédrickstkidpir{ddi alovani Mgs Ikt d ropresns\* @rb2y
0,33vu(Obr. 1.4.2a Toto je Gtrukt¥rne stabil n® uspori
forsteritu. Je to t8EB6ls fVpty msk,0 [ reedddde ima rnreit re
kati - nom jaep?2zsra neidretwarjiini®a cvh . Sul f 8tdokah@ ani z or c o
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nebol ako mimre?rp8d d eo pf2ossafn§t. oavhoal§w 2 szublofvEt svc hjoep n
|l i gandotRedoclo @ uspori adeantd, abpd? uh€&j) mabor di nal
mo h o | byt u maokteedricknm nil s Magr ivadan2v 2 ANmo vd§& ushel o psn
externej vuprd Phtye tOr,@2&d er , vupesS@Qe &t ¢ a @ d drjciejg r i t e
koordi ng8cidiosmaat aby @ r uh e | koordinalnej sf ®r e
svyGGou koordingci ol (Obr.TatlRE, m jka omd p m? KleadbyGa
apattelxk oor di 88cvisudl BBberdnhgdr it 8k cad redbion 8c isia d9

a 033 °|33 033 b o025 °'|25 0.25 ¢ 017 °|17 017
1.00 0.75
@) ) O
|1.oo |1.25 |1.50
1.00 cid+ 125 p5+ 1.50 6+
O0—=S5i"—0 =P — 0—=—5"—
1.00 O F 125 0 150 =
1.oo| 1.25| 1.so|
@) ) 0O

Obr.141Gr af y t e ttaFR)radSO)2 SICOI kov§g vazbedricF kobogihosVvanh®h

ligandu je rozdelen8 na tri extern® v?a
Q b Vil C X~ o2+
VIM92+O 33| V|M92+ VIIICa2+0 25| Vlllca2+ IXCa2+O._I7| IXCa2+
03\ A33 AZS o.1x 417
100 0.50
0]
|1.oo |1.2s |1.50
0100 g4+ 0 125 p5+ 150 <6+
1.00 O P 1.25 O O 5 1.50 O
1.oo| 1.25| 1.so|
0] 0] (0]

Obr.142Gr afy t et aMyragSQ)? SiICOI1 kov 8§ v 2 z bedricBk asocrhdoi pmnoovsat n & heat
ligandu je rozdelen8 na tri extern® v?a
Porovnani e -mandly 2 e Dobbg] katheopnosti l i gando
definovat s t(@bb i1.43). t UAKkGtmaujk% Y%pr i bl i Hne rovnak
stabil nv®r 2tpa&ihdddIshodnotami 0,38uvo forsterite, NaaCl (okolo 0,17
vjvhal ite. Naopak veYk® rozdiely zname#faj Y, H
(0,33vy aCrl (0,17vy , tpk#Heo e neexi sMgCh Mg aGtabi F @b u mbin
Oal G2 typ kati-nu alebo  Kgandu, aby stabil:i
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Mg?* SiO4)*
C§2+ ik e
Sr2+ F. (PO4)4_
|- (HPOL)%, (COy2
N%+ cr
L 0,11
0

Obr.143Porovnanie sily va@bYavna} bedélnej Gdchopgddecsht novybr
skup?2n . R&rpyr adadtpia-nnd o sl S kkipminahodnotami tvoria sta
Vazbovijeubbbl medzi dvoma WHhzaBopmide] dd mRIBa nytc
(08C30) j e u mwlekuldHD0 A ,e w h wkteediick4 A kovwr di n8§ci i sa
pohyokplot @0 Aa®droch okolo 110A.

Charakt ejre vd*izlbggHi t 8§ v I ast nwjsé d nvordzui cehbo, dheofcii
Charakter v&2zby wud8va stupeb i -novosti resp.
sa tieto rozdeYuj¥% na jednotliv® typy

142 4UbPU AEAI EAELAE ORUEAA

gtandarda®enp ed¥a& zii e c-hmagilo® @ é¢ gkt ga@®anba® i
mol ekul ov® interakcie (Wod%khkaowdacthisiijaginviacd er \
prechodnich ako. L$ tkavilenthosttalehmavo vwodsziielsa ur Luj ¢

rozdielu elektronegativ2t podYa vzorca:

| =13 expf0,25(%-Xs)?) [1.3],

kdelj e stupeb i XpXeieGstvioretzbpzadielu el.ektron
Vazby Kktor® majddlsstiuiped Ko wnaRkleeylii®ypr evaHne
i - nov®

Koval eftzio&ni k8 spojen2m at: - mov, pri ktoro
el ektr-n®wivgh por Hio8m ke HopT eondjimSo kml é smey an’i L
orient8ciu v priestore a menej presne vymed:
v & z(Oby. 1.4.4. KaoHbdij¢é §8bbsadenT dvojicou AKobktr - -no
at - my pritahuj % elektr - -inloowd, p8Fzbmwiibl el lAanlet |
|l okalizovani pribliHne v strede spojnice at
rozmi estnens symetricky, Ogkol Toakd&h owc hk ojvad ieent
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nepol §Kma al ent n8 vmezdbzai, dkvtooma8 avtz-nmakmmie s r ! zn

iepol §r ¥ zbovi el ektr-novi p8r v tejto va&azbe
at-mu. V okol?2? tohto at - mu je v2LGia elektr:
Pri at - - met memegatedveneho prvku je zlomkovT7T kI

Obr.144Kovalentn8 va@zba s |l okalizovanim p8rom

PolLet v @ozrbboi vtT8cluhr L uj e koordinalLn® L2.sl o a
Najviraznej Gie kownael 8hon§ seuohad lx grekjctm édianvant,
vn¥%trovrstegwm®ive zbysprveay,aHaeO.Hovalentn® va
avtetreedrick ch poz2ci 8ch oktidliickli che zt &s£eéinéin, elvek
akysl 2ka pomerne mali. Sila koval entale¢Gi wdub

vyGGi emu mocenswvu kati-nu okol o 1

Kovow®zhpa modifi k8¢iowznka&galvetnetdnye,j keO | e

vat - mprchl i G mal T na t o, omlyiyt $a - mo tkloiv uz aplonvizid
el ektr-ny a prech8dza na kati-n, avGak polet
mo h | i zapobnty §| ¥ &@st ky nich je neobsaden8§ a e

medzio r bmit 8fa rovnake]j energetickej Obrlldd.i ne a
Objem el ektr-nov je oproti kati - -nomémal kKt op®
sa tTm snaHi @amizaet Bi bv pj e ek bokow viachb g rprk2otc
zl ato, striebro, meO, atO.
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Obr.145Kovovsg vazba s voYnieielkieknovihml pvyn¥8r aj

| - now?8z bani k8§ medzi at - mamieksr ovri @ gaaztniev i 1t @2
smal ou afinitou k el ektr-nom str8ca el ektr
el ektronegativitou i ¢ h@Obprlidjp.2 m&l eekt soSvat isak
del okalizovan®, kati - n sa npirnetpoo LstnoanH 2a noi b- knl oov
vGak viGka koordinalLn®ho L2sla je obmedzenst§
nezanedbateYn®muNaghvjTeenawz nap Gi e¢eo8vme hovn® nef by
v halidoch (napr. halit, karnalitya x i d i c kniicnhg pigdiiek € h p o vy GiIG& anh s
koordinalniTm pdgPoal@cihmapm® kevom ( Na, K. . .)
kati-nom. Sil apdr-onwhkveeralvenztbnyouj eni HGi a v Oaka
kativysolk®mu Kk oo rviidppadsmu@®ntul Giz2rsdw ,pod 0, 2

N/ 4

Obr.1.468 - nov8 v&zba s elektr-nom presunutim z |

Sl ab® interakciGhamdadak®dy® pr i kt owspojeniu by d

aprestavbe at - moelektopbbsabBbok® mddzio jednot
alebo molekulami.
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Van der Waalsoe v2 zpyi eH Van der pWwabhhBbva®sal gho
interakcie medzi v?2aL@knoua ndevpao lag&r-nmyymiv rmmo8l necki u
pribl2HAia knaebentn) i H@lleY%aka chovat ako dip
pritahovat i ch p- |(Qbr. 54.7.oNeanlan am v §1H6 j winl Gn a |
mi ner 81l ov, varlef inteepr**% | peddnot | i v® v V¥Waitdery uhl
Waalsova silami.

Obr.1.4™Wan der Waal sove sislpy §mad 2ici anvoma atk omamip -

Vod?2 kvorvz§fDlr. 1.48j e el ektrostatvzhi8k§ nimedaikciaa
vod2ka a Oalp6Gi®@raeé¢jsmowmed kail eel ekt ronegati vi
d ektr-novi Vp8r koW 8 @R zb@) j e pr 2 tolssahongHOy 0o v Ge

OH- alebo HO". Dl eHi t® je si uvedomit, He wvod2k
koval entn§8 alebo W nmvBe (mbVykli e aznhmie v gk Pv
aspektroskopick® vlastnosti celej Gtrukt %ry

H (o} H
Kovalentna vazba -

-
o
-?
. [%

H @ H Vodikova vazba

Obr.148Vod2 kovsg§ v&azba medzi vod2zkom kovalentne viazanin
molekule vody
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143 4A0OEA 111 AEOI T OLAE 1T OAEQUIT O

Aj kelr g@t avl oc h@misitveyniGh?ewr &8i av val,enken@He vj2ez
rieG&miy&t &l i ckTch | 8tkach je r8dovo jednodu
dil eHit ® e-rriibu 2mid It e kay.l oNd crho odibdlt 8ddbvt e - ri e \
ktorej sazach@vva i ndi vi dualita jednotlivich at- mov
berie molekulu ako celok a |jej el ektr-novs§

Gtrukt Y%ra at - mov. Nami esto at- - moviclkkdchit §l
mol ekul ovich orbits8lppdobmhm¢ abbd &S& ud ma v a kotoariit 28
kvant ovTi mi L2slami, ktor® urluj % jeho energi

zapWbanie sw%Wstavy molekulhbhwjihr ovmak®& | pv aeil
at-movich orbit8loch. Presn® urlLenie mol ekul
kompli kovan®, preto s¥% pouH2van® pribliHn®
vych8dza z predpokbiad&l mMeAmol eklibviines8rno
orbits8lov.

PodYa symetrie rozl i Gu (Taniet.) moQ delkiuG uojvi® soar bric
hustoty v&@zbov®ho pS8ru, resp. pravdepodobno:
jadr&niecehaza vkov. V. bin8rnych mol ekul 8ch t v
rozdeleniu elektr-novich hust®t vo vazb8ch I
orbit8ly DZ vzni klsapak amal i¥n 8rcoitoaul nd/Z bsiytngitorvi u v
jadier.

Symbol i ka, oznaluj »ca mol ekul ov® orbitsgly,
(v&@zbovi, protiv2zbovi, nev8xhoviProadmPubdvi
oznaluje indexom *, ©OmMaA.9bovi orbit8l indexo

Tab.14MWLi nn® kombin8cie at- - movich orbitalo

At - mov® Magnetic Typ mol ekul o

S, R, 02 0 Dz
P, Py, Chz, Oz \ 3
dxy dxz—yz N 2 /CE
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e odle
o;p
(protivéazbovy)
- B

P P
S o}
PP ‘ (véizbovy)
TT *
—> ( prohvozbovy)

—>
P, P, c (vozbovy)

Obr.1.49Pr 2kl ady mol ek @l ovich orbitglov DZa

1.44 0UOI U OABOEA

P8§sovs8vyehgdaa z te-rie molekulovich orbit

at-movich obalov. Zav8§dza tzv. p8sovi model

Pri vysvetl en? tohto model u vychpgdvach me z

t - rQbwv 1.4.10 proi ktorom doch8dza k energetick®l

Pa 3*. Akopsadebit @l 3¥ neobsadeni, doch&g&8dza
At Az p m*

'T[b
Obr. 1.410Prekryv dvoclpor bi t 81 ov at - mov rovnak®ho prvk

Ak namiesto dvocKMomobibti §Ngbdeo w VipsboekFRl jle2mie o, z 2
novich delokalizovanich polycentrickich orbi
p8®br.1.411 Rozdi el energi 2?2 medztig§lpamTjme at gpkomsdre

ako v predoGlom pr2pade.
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Obr. 1.411PrekryNp o lpopwu bi t 8§81 ov at - mov rovnak®ho pr vk

Medzi at- - mami samozrejme nedoch8dza | en k
maj % rovnak® d!sledky Bkomiphekerywk3li zedan®
energetick®ho hYadiska vytvs8raj¥% kv8zikonti:ri
rozmedzi e Hmeema@idobuak®itmel ektr-n, ktorT sa \
tTchto p8sovam8przi§salindswdwz®dn2 niektorich vl

1441 4UPU AT AOCAOEAELAE bDPUOIT O
Energet idcekl® nmpe8snya tieto skupiny:

1. V n Htoovron@8res®i:et o p8sy patria elektr-nom
at-mov a zodpovedaj X% ni pGherr e@etsgkei akihnhmmhl
chemick¥% v&azbu, prenos elektrick®ho n8boj a
n2zkych aH strednich energi?2 (od IR po UV ¥
Hi areni e.

2. Valdewbibpbie@®¥iomt o p8se s¥holl adiomy ael ekt chei

t. j. elektr-ny valenlLnTch orbitég8lov. S¥% sch
(od IR po UV Hiarenie).

3. V o d idvoovsotl pegns¥: t omt o p8se sY% hl adiny el
chemickich v2&2zieb, t . j . z val enLn®ho p8su
pohybovat v medziat - movom priestore a t1Tm
dovol enT e ®Pehygptetickej¢eplite K& s vodi vost hekpBsnokdy

4. Zak8z®d®epPY8psY.: 0d seba p8§sy dovolenich
tak® kvantum energi e, ktor® ho dostane do
virthisglihupu akti cky okamHite sa zwrieedi aenckea gval e
podobe elektromagneti ck®ho Hiareni a.
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1442 50Dp1T OEAAAT EA Al AEOCOET T O O AT AOCAOEAELAE -

Obsadzovanie dovolenich energetickich p8sc

princ?2pmi ako obsadzbvasgilev | ok anha lzeokvualng cchh.
jednotliv® hladiny v p8se tak, aby -nmasai Lo
upl atbuje Paul i @aovylowlodwabf”h b p piSseimps mt AHe
maxi mN enleekZ r - nov. AAH po Y%plnom obsaden? el

el ektr-ny p8s s vyGGou energiou.

Ak je celT syst®m el ektr-nov kryGtalickej
l en teoreticky pri tepl oit@hrmuitK,kvkitloir ¥n evntoarkn
kmitanie Last2c v dtsledku Hei senbergovho
naj vyGGia energetick® 8 ljaadi naplvn edno8 o¥spelnmoaru pd
Na z T Famimaladinaa podYiaegtefemina v dovolenom ener g
0 K mtHeme posudzovat niektor® fyzik8lne vl a

Ak Fermi ho hladina pri teplote 0 K | eH2 wvr
pr2tomnich movsZstadivel @an- na Liastodboe®8daal ke
prekryvu valenLlLn®hobr.d418o0diTg8d ®t ne®heck t p 80O Vv § |
charakteristick8 pre el ement8rne Kkovy, zI|l i a
kior @aj Y viborn% elektrick¥% vodvinveoszan?2 Heinaiset od
val enlLnich elagktpr§sreovvysktyaru® %s je pr2Linou
kovovej vazby. Takito typ p8su vzmiSkaj ¥sca

oznaluje abdivakbéniLno

$ r
N }

F ¥a-vo AE=5eY Z AE=3eY il
F
P ¥a

a b c

Obr.1.412Hy pot et i ckT f 8zovi diagram (pri teplote 0 K) a)
oznalen8§ Fovaaleod dvoptEpT ekFyddi wadvemtd ,npegmeik §me8s Z.
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I ng§ situ8cia nast8va, keO Fermiho hladina
p8su. P8s je el e®urrl4nm2mi VYiplarkeo nmt @op Ipn8esreil ni e s
pohybliv®, mrieHka nie |je8§s®anakti rviac kwa lvendinv §
energetickT rozdi el medzi hornim a&ldajHAGme ke
energeticky vyGGi eho pak8oz don eeho, dtoavko | aemi® hvoi rpa8
mrieHke nedoelkkhiy e xneRdioe vdiehopo 8z d ops§ snu®.h oMat er i
stakto wusporiadanTi mi p8s mi j e iPzol ant a to
dol nT m wkdiay mant aF@imibo hlacdgnews z nalLuj e ako G2rka za

Ak rovnako ako wr edo Gl om pr2pade Fermi ho hl adina
okrajom valenlLn®ho p8su, ale G2rka zak8zan®h
tepel n®ho pohybu al ebo inme/j ze xwalteSrclire®hlo Pprg§
vodi voOhr.a.®tp Tak ®t canrmafienri % ypyos ovodi Le.
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2 3UIi AOOEA 111 AETI

Symetria znanmpre§ §sYme renyamgiterriSec i a, ktor¥ ke
danom objektes p! sob?2 ,otHjeekte nemanl 2Gite¥YnT od ptvod
2.1 | b A O Gyriethe

Rozl i Guj eme p?@t(Tao 2.2y $wit?2§Lapmpmet r(itezy2) vl as-
zrkadlenie (reflexi@) i nver zi a (s#éoe8lLawsmer oket Djowns i S0
kolmejko si ot 8L ani a (,pmentta nevl astng rot8ci a)

KaHde]j opeprBicshi é&jcdykmie tprriveok symetri e, voli }

prev8dnaer xKi i j e t ov Isatsrtende j s Yinoetr8ncoisit i , e kt o
k zrkadleniu je to rovina (rovina zrkadlenia)gkv | a s t nte priamkaa Gwiina, ekt or 8
bu kol m8& e(frloetxanl8heom s J t @& obj ekt.

Mi neral - kawiGa akéigrzaf i eHemam-Maug @i npoowyd2 mat §

cel T

zati a¥pelkot rvos kopScihoshd | p e s Breta ai mats § @ idabj uv¥ckee
v Gak
ozonpbkogateGsgmdardei mot d

uvedi

vhasl eduj Yacom

eme

obi

dv e,

Tab.2.1.PPrvkyao per 8ci e

texte

Oal ej

budeme

s¥amer nostii

Prvok Oper 8¢ Symbol( not 8ci Pozn8mka
symetrie symetrie Hermann
Schonf]| omann
Mauguinov
cel T 4 jdentta E 1 zavedenie vyHadlU
n je n8sobnost osi,
] n8sobnost ou,
os ro{fot8cig c, n ak je o0os2? viac, osnd
23/ n) ktor8 prech8dza d
index:
; v-verti k8l na (prec
rovina .
symetrie zrkadlenie Dz m h-hori zont 8l na (ka
d-di agon8lna (di
stred symetri{  inverzia i o existuje iba jeden stredame r n o
rotal| nevl as s, 5 zl oHenie rot8cie
refl ex rot §c . . . . ]
a zrkadlenie v rovine kolmej k tejto osi
rotall nevl ag S) 5 zl oHenie rot8cie
inveen § rots§ec a inverzia cez ¢
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211 ) AAT OEOAh T PAOUAEA EAAT OEOU

Oper Hentty | e oper 8ciou symetrie vGetkTch ok
symetrie jeTskbbBolobj,cakiot ikieybyvyszaer 8i adna ope
nevykonala Mol ekul y, ktor® nebBajdznallajopree ST au &g

212 | OE OI OUAEAhR 1T PAOUAEA O1 OUAEA

Rot §wgrieabi eha pri ot 8LanOWsobjoplea®»EDAd 0S torse
rotovan®hjoe olbglemd un@br.j2dh Ak roapnu obj ekt ot 8|
n8§sobnej mpsiznameBEi eoC He objekt sa po troc!
360A/3 = 120A) vr8ti do vichodiskovgps8§polzae

rotalngj sasio@GopBEbliegai @od ol20A@000240Ae 0 360
vGeobecnos baobjeptt abhaiHet 8kan2 okol onsdgsn droot §
sebark r §t , @aasinv8as osban & o0s rCe.t 8Jce ez rag j.oms®a, b 1Hoek an i ¢
o 360A/ 1) je=tb. iMsk ®@m& kwbjEektC vi ac rotalnfich
jehl avng8 os

e (-
5 1 2 3 1 2 3 {
2 1 3 2

1. rotacia 2. rotacia 3. rotdcia
o uhol 120° o uhol 120°, o uhol 120°,
celkovd rotacia celkovd rotdcia
2 x 120°=240° 3 x 120° = 360°

Obr.21.Troj n8sobn8 o0s rot8cie
213 21 OET U OUi AOCOEAh 1T PAOUAEA UOEAAI AT EA
Rovi na zr kaddviearsynetrie$ ®J naakv ¢ e orkaflenie(DAZ po o0 p e
tejto rovine ner ozl 2(Ghrt2d.3 Mdlekwadvodp OV on&n @hve o]
selak ol mMm® roviny symeimniee mojedomphyl| ddah&L} me kp
rovinumolekulfy oznal meJpguz b m®, He kaHde,] rovine

zrkadl enia DZ Ak vykon8me dvakr8t po sebe z
molekulutedaDZ E.
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C,
&
01(|) O O
N —— N
H, H, H, H,

Obr.2.12Po o per § c iOYe molekubadD reenricaz 1(2 Gi t eYng§8 od ptvodn®ho
214 4UPU O1 Op1 OuUi AOOEA

Rovina symetrie, ktor@%eopbshkhBlUpe Rbmabhz: &3 m
DZ Rovina symetrie, ktor 8hojrea zlbolt ® naaa blvana
znal3 Vs ai DBl na rovina symetri e, ktor8§8 del?
kol mi mi na hl avn¥ dishedar lon @ vriax wzi,nnad’ &s ysree tiD¥ iae

215 300AA Oui AOOEAh T PAOUAEA ET OAOUEA

Vpriestore si aSvolBomre Sdcivedsytettidae boal A zobr a:
podYa tohto stredu S. Obraz bodu A, oznalme
aS vo vzdial enost. od stredu symetrie S rov
inverzie sa jednot |lzi vt rbeodd ys yonbejterkiteu nzao bpraazti i
vykon8me dvakr Srverzieaoswremeidetify,¢if B8E. i UAk m8&8 mol ek
stred symetrie, potom je tento stred symetr.

216 21 OA®IAAEI AT U ekMEIN @ AEéTTI PAOUAEA j1T AOI AOOI

Oper 8§cie symetrie zI|l oHen® z raeoroviiekolmejlok ol o
tejto osir,ot arbenfet @xih8@a opraBetiPma rebtakne] ope
nez8l eA2 na por&Swame vl ika sotrkoaw @ ykper §ci e .

Prer ot arlenfel eph@tBe:i

-oper¥fpreato Chstp® edlodde mol ekul a je Cdnolens§
dvakr 8t DZrER,adl en§8 (

-0 p e rgje foiasaka®
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-operExCfa pretoHe sa molekul 8B)ota8lGayoi &7 36 (
(DZ DZ E),

-S°=E.
|l ba oma%’8emoHno stotoHnit so Hiadnou inou

-oper¥ceciCji pretoHe molekula je @QYohen¥Yakr g
zr kadDzZzmB)8 (

-S*=DZ mol ekul3d 6 0AY SH)at rd@ kK0 APZDZr kadl 2 (

-S'=C,mol ekula je otolLng8 o 4TCB6AAGBYFri KT 860
(DZ E)

-aS’=E, pretoHe 67TB6EMEAH.6 = 360A(=
Oper $a¥¥memoHAno stotoHnit so Hiadnou inou o
Z VvyGGie uveden®ho vypl?ipvaaknpBepnjee (matpm® moe

S)apremnep8rne g(napr. os S

22 : UET AAU OABOEA COT D

Grupaj e skupina (mnoHina) vbhseéekbsesvj B&é&hpoaddi
ak m8 obj ekt do grupy patrit, mu s 2 reGpek:
(z1 oHen2 m) dvoch objektov grupy vzni k8 obje
symetrick® oper §cikemd(reampre.) , otkdlbe ® ent! dleaneo soOr
vykon8vat, tvoria grupu. To, ,fie sketolLopeset §
vykon8me dve oper8cie po sebe, dostaneme vVvTs

j edi nej dripEejiSte grupy. sy me
221 3EI AAATEA T PAOUAEp O1Ti AOTTOO0E

Skl adan2m (alebo an8soben2mo) oper 8ci 2 sy
Napr 2plemalekull vody, ktor8&8 m§ tEetE,oDZadDher gtiodlesiye
(n8sobeni®3 opedZBochmans§, He sa molekuha oto
potom sa zr kKGd22) v MiosvlienkkokDZs k|l adani a oper 8§c
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z8visiet na porad?2, v t.k.tsekrloand aap er Socpieer §¢ y K «
vGe®cnosti nie je komutat2vne. Skladanie ope
nez8l eH2 na porad2, v KWEoICmDhi eto oper8cie

C,
Oy
O C O o O
TN - — TN\
H, H, H, H, H, H,
Obr.2.21Z 1 o He n i &) arrkadlehighi¥molekuly HO
2.3 Grupy
Grupajemno Hi na prvkov, medzi ktor T mi exi stuj Y
prvkov {ABC,.KL. . .}, aby sa o tejto mnoHine mohl
nasl eduj Yace Gtyri podmi enky:

1. mus2 byt definovan§ opek@&mi mpnolMitmy §p Viut

tej istej mnoHiny.
OznalMme dper 8ciu napr2klad * aoper8cia hvi
A*B=K
2. pre dan¥% oper8ciu mus? platit asociat?2yv
To znamen§, He pA8ChMobbvoyYn®l at?:prvky
(A*B)*C=A* (B* Q).

3. VvV grupe mus?2 exiEBStowadly tpalkT XmnbpyelkilYOZ n @l

vztah:
A*E=E*A=A.
TentoprvokEsa naziva neutr8lny prvok grupy.
4. ku kaFdg®nuw yp rmuksi? e xAilts¢joviast éjnTgpuppk pr

A*Al= AT*A=E,

35



PrvokA'sa nazfiva i nvhAevrdangjgrupp.r vok pr vku

Grupovs8 oper8cia nie je vo vGeobecnosti k o
vztAtB=B*A, naziva sa @Abeloyppgrupao mut at 2 vna

Polet pr vkovporadok grupyao zonzanlauljuej eh s &r pPp stmenit dra
konelLn8 aj nekoneln§.

231 " T AT O0i cOOPU OuUi AOOEA

MnoHina vGetkich oper8ci?2 symetrie dane,j 14

grupy §$ &@doa® wa ppegt oHe pr i apli ks8cii Yubovo
zmeny aspob jeden bod priestoru. Pr2s|l uGnost
symetrie tejto molekuly, ale netreba zabudn
symetrie molekuly. Na oznalenie jednotBicviuch

Najd!l eHitej Gie bodova@abgiNupy2sgmatrie s¥% zhr
Tab.23.INaj d! |l eHAitej Gie bodov® grupy.

Bodov§ gr ugPrvky symetrie alebo tvar molekuly
Ci E
G i
Gs DZ
Cn Cn
Cov Ci+n PZ
Chn Citn PZ
Dn Ch+nCG( kol mTigh
Dnn Ch+nCG( kol mig h+nma
Dnd Ch+nC( kol mTy h+n¢g
Tq tetra®der
On okt a®der al eh
Rn guYa

2311 "1 AT O0i ¢cQQGPU #

Do bodovej grupy:patriaa sy met r i ck & tma I® kmalj s | edkE.nT pr v
Do bodovej grupyCGpat ri a mol ekul vy, kt et ®ethajsyampt vkeg ¢
operig&i am! He m@o mm ailpius. t MKlt 6 kephtiado bodoejgrup@c;,
maj ¥» i dentitu a rovinu zrkadleni a. V tomto |
verti k8l nu rovi nuDZBawepuC:me He me » @.malebbGi,E8 , a Ae

2312 "1 AT Oi Ccol®mU #

Molekuly @tria do bodovej grupy, ak maj % nb&sobdentod ur at
Nezabudnime GEle E. Mol ekul a,nn&8s0b8Y% mBhwemtsi koSl na c h
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symetri e, p at ICz Nedabudrined Gl eCl,= GMapgkul y nebo i
S WICl, CO alebo SCN maj % dnsSlsmmerlVn eo s rot8cie a takt
verti k8l nyc@brr28yewnwosiymeteda nek@pelhB&t bodovuf
taktieH naziva grupa sy rGgpatia molekuly,tke I ® )nmapt b
nNn8sobn¥%Woshlavhorizont §lpnAkjenoep 8unes,y mag r imel &K
symetrie.

//O—V

o

%

()

!‘:

Obr.2.31Rot aLlm@koned nou n8sobnostou
2313 "1 AT O0i gOOBPDL $

Mol ekul apn &4 ob 8% mBldeaom®sobaiT ah o0s2 na bu Kk
bodovej grupyD,. Molekuly patriace do bodovej grupyma j % dva pr vky syme
pretogrupad;j e ekvival entngD/béedoMeljelgulupe kthnor ® ma
1), no2 CG kol michmhmar tCi K81 nych rov2an synetrie,
horizont 81 nu y pabia dorbodovs] gro@nt Ak jeep 8DZn e mol ekul a
symetrie.

Mol ekuly, ktokr® meakdn ell ke hvirg Yoda raxdsabyZ @dria
k bodovej grup@=,, (t 8§t o grupa s gupasyketricwa nMelkeldy! yn,az
patria do bodovej gru@cma jn&#v o j n 8 s o b nT odhlaviv®gGakail MmM& ¢ h81 nyc
rov2n Bdmktoi® delia uhly medzi dwoep8sp0pbni I
maj ¥ mol ekuly aj stred symetrie.

2314 + OAEAEi CcOObDPU

Mol ekul vy, ktor® m&jsdbwnioad omehM2lSodnu atk® € va
gr p. Tieto bodov ®adiick py r7upay, okieddc®Y @jiCathtya t et
a ikosadrick® g rhu py

Molekuly patriace do bodovej grupyna | ¥4 Gt yiosiGagGeist Cdi agons8l ny
symetrieDZ Bodov 8 jeggrupop prai del n®h o Gt voelsd enuny Me
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okteedricio u Gt r u k tdgbadave] grgptOr. Malekulyae b o i - nedricleu 1 k 0 s &
Gt r ukt Ydobodoveg grupf.i a

23152P1 T U O OAéT U COODPA

dpl n8 r otRglen 8 gogdroupp8a gu YoV ERBt sygnetipaesa skl e
veYa o0s2v QecttkS&cniie msooAnT mi Ktoadm®t@mmec H&dcda str
nekonelne veYa rov2n symetrie prech8dzaj %cic

24 ) OAAOAEAEITT OADOAUAT OUAEA

241 . AAACAT AOl OATi OADPOAUAT OUAEA

V tejto kapitole budeme popisovat symetri
oper8cie symetrie. Tieto L2s| aharakeeya ezreall iug s
gr ®c kym @(2csmte)n.om

Pre nasl eduj %ci viklad zvol2me kart®zsku
bude tot @aHAn@®alsejoswwaHuj me plsobeaier bipe§lgygi e
Pl soben?2 nt a@psear Sacp kee £ B(Obr.22.4.). Preto ope &E€iaDZv b §z e
or bipb®ldds reprezentovan® L2slom 1, Lo sa d§ a

Epc= 1 praDZp=11 p,t.j.gE)=1agRd = 1.

Obr.241P* soben? mBaldpar Smibez Bd n?

Opee€abémen2 znami gmlkao o@@ULIRER Dp e eB adlv
bg8pbud¥ reprezeéht opprazn® WLGrsil oanl gebr ai ckT z8pi

C.po= IF ppaDZp= IF p,t.j.gC) 2agipd =1.1
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Obr.2420per Galdaen2 znami pmnaoopabn®§I| u

Vtabuke2.41s Zhr nut ® charakter@vop@z8ci 2 symetr.i
Tab.241Char aktery opeCfbi8pesymetrie grupy

C2v E CZ D(Z Q’Z
B 1 -1 1 -1
T8§to Gtvorica L2sel ( ophtaraankstfeorranu)j eu rpltusjoeb,e |

oper 8ci 2 syaner azileveginacg oi | N8 r &pr eoBeret @aibd t Bgr
(znal? sa). symbol om B
Ak t8to Gtvorica L2zsel rCe p rneuzse2n ttug ket ioepfe rr8ec
skl adanie t7Tch@Gpl €P&HDEODEE. VTIgrapek!|l adani e (
oper8ci 2 symetrie zodpovedz8 nn8gdidrd cihu plr2sdlu
symetrie:
C.DZ= D,Z,U -171 1=-1
DZDZ=EU -17 -1j=1
Oper 8kcdDZaa znami epkezoebit 8, u pretopjdovor 2
sy me twz hcYka cEoaZ\kgrupeG. Opex &@Zman2 znami egnko or
hovor2me atngdas,ywmeé Y h €mDzvigrupeC. 6 al e | budeme uva
plsoben2 oper 8na opylDbrt28B).Or pipp@Y r2 do i redu
reprezeab843 e B
Tab.242l reduci bi |l n® Cwpre@zent 8ci e grupy

C2v E C2 D(Z QZ
B 1 -1 -1 1
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Ep=p xE) =1
C.p=-», x(C) =1
o.p=—p, x(e.) = -1
0y = P x(@,) =1

Obr.2.43P' s oib® me ¥s@netiie grupgyxna opbi t §l

Naobr 8244 % zn8zornen® tpphasfobem8aomi eoper Bict &
grupy G

Ep.=p. xE) =1
C.p.=p. x(C)=1
0P = P: (0.9 =1
0= P: x(0,) =1

Obr.244Transf or m§@ipé sobleine &l oper &ci 2 symetrie gr.

Or bipts&l nemen2 plsoben2m Hi &dj@tedavgrpp€y §ci e
Yapl ne sy meltrreidcukcii bialAn 8 doe [Krt exyp@eatt 18dcrib %pag hrea z 7 v
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symet (Tabc2kt®. GuYovo syagjeet rtiackktii eodt bYpti8le sy metr
symetrickej ireducibilnej reprezent8cie v ka
Tab.243l reduci bi |l n® Cwpre@zent 8ci e grupy

C2v E C2 D(Z Q/Z
Az 1 1 1 1

Teraz uypalKojpma2o0o0per Eanae cddEtPi#E.e grupy

7

<

C/ OXZ
Z
Y

Ed,=d, xE) =1
C.d,=d, x(C) =1
o.d,=—d, x(0.) = -1
6,.d,=—d, x(0,) =1

Obr. 2.45Pt s oibemer §8ci e sGgymatodydei g8lupy

Or bid¢p&lt r 2 i r educi bhuvedemegpbutke2pts e zent §ci i A
Tab.2441 reduci bi |l n® Cwpredgzent §8ci e grupy
CZV E CZ D(Z QZ
Az 1 1 -1 -1
VGetky Gtyri iregdAdiaB)i | ® wvieadaedd®ent §ci e (A
Tab.245TabuYka olumCakterov
C2v E C2 D(Z Q’Z
A1 1 1 1 1 z X2, \B, 2
Ao 1 1 -1 -1 Xy R,
B 1 -1 1 -1 X Xz Ry
B 1 -1 -1 1 y yz Rx
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Tabu¥ka2450bsahuje vGetky existuj ¥Yposlddiomduci b
st WapdiuVaby ¥ u vbeSdzeyn ® r 2 sl uGnich ired®&i biol moirdh
pad, pri ktorTch sa mapir2 Kl ‘A xdsalrdansfoamlph ¢ocyako pr et
ak o opr foidobn® funkciaysat r ansf or muj e rdpRmwaik asadiypekayr b i
2450 bsahuje oredlemnibi |l nTch reprezent8ci 2.

242 $ ACAT A Ollegekdnt (tie

Poemdegener ovang§8 sriepvryeszveentt|8cmea na pr 2kl ade
orbipgédppdsvsoben?2m operé&ci ? symetrie grupy

Pri o@ej.r8ati § cAokoloasiz)9 G a pd rrmints§lor mupjaorbia or b
p, nap: (Obr. 2.46).

Y Y Y V4
X C4 X X C4 X
Cy Cy

Obr. 2.46 Transforng co rabovp. dplpr i o ®er §ci i

Po oper 8cii symetrie je molekula nerozl 2 Gi
menit aniAk dyaeonebgt 8ly pomocou oper 8cie syn
ma t rovnakjsdegeqgerwmpvtavno® i a ( gdnedegetieroeahej b 8§ z u
i reduci bi |l nepjr 2rsel purGnzeej n tgsrcui pey

Charaktery tvoriace t¥%to degenerovan¥% rep
reprezentuj YacCRv olp@apBcaeugtbamg sWwlet diagon§8l
VyuHijeme nasledovn® tvrdeni e:

Aksat ansformuj e vi act oom bpa® | pwj mdil acshar, a kpt e |
charakterov zodpovedaj %ci ch jednotljivhad m or L
ptvodnom mieste, alebo menia iba svoje znami

Po opkErgsiggvaj ¥ oba orbit8ly naes8§ pgaiom mi ¢
transf or muna ebifiodp & orkitBP nap. (Obr. 2.46) preto je chara
Zr kadl e n 2DFsam transtonnujen rep, a naopak Qbr. 2.473), tedag @2 = 0 . Po
operDgZrost S8vanar Bivtoglom mpzme 2 az rxbr2idligl o (
g2 =1+ DEO.
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py p)( py _pY
Obr. 2.47 Transforng cd rabovp éplpr i o EDZE c i |

Vt abuXke¥% uveden®Gehhiraktepgr &wb EHspymet ri e

Tab.246Degenerovan8 ireducluybbd §pep) (reprezent 8ci a ¢

Cav E Cs C&  C2=C DZ DZ Dz DZ
E 2 | 0 0 \ 2 \ 0 0 \ 0 0

Plsoben2zm oper8cid8a sgyneap®keBjgompyg zami eba
degenerovan®) , ademgreeated ovameji ai rb8dwci Dt ;mej
reprezemndtv®dira zapnezmd L 2 s a p2smenom E. Or bi
dvojrozmernej reprezent8cie sax)V tabuYke cha

Podobne apkaps &r i t 8fiy od esgyernmeetrdeoadatnj®&zyd)r bi t §1 vy

A k sa zamiebaj ¥ tri or iiatog lidg ot radkjor oz angm n K
degenerovan¥% ireducibiln¥% reprezent8ciu, kto
V grupeCys a o rphaiptp8Iisyoben?2 meapeft§bwforai a b8zy r1?
ireducibilnich reprezent 8ci 2 (oznalenTch A

nede g alabg reodvnaonr& z mer n ®
Obrok248zn8zorbuj e tr apadvagupe&cOreb iptagbpattia8 | o v
do t ej i st ej i reduci bil nej reprezent8ci e, al
orbit8ly navz§j onmcharakteragnpy&kbadextayna Xovnakanb riadkk, e
ale nebud@abw43.8t vor ke
Tab. 247Ireducb i | Nn® r e pr €xve nEEgEsppy). gr upy

Con E C i D4
By 1 -1 -1 1 X,y
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N

9
6

¢

g
5
g

N

N,
3

Ep=p, Ep=p,

C.p.=—p. C.p,=—p,
ip.=—p, ip,=—p,

0P = Px 0,0, =Py

Obr.2.48Tr ansf or m§ papvgupedii t §1 ov
25 2AA0AEAEITi OADPOAUAT OUAEA

UvaHujme o ptsoben2 Gonpaer &rch ii $\8gméti ycphie ag r
molekuly NH(obr. 2.5..  Or baitt-8nhu 2dus Jlka oo satt Bmgv 490 d?2 k a
s.Charaktery oper8ci 2 symetri e, (vVikGteors@ atrado?r i a
gr ®ckym g2dgaw)maEm de me boumatpoonockt or ® repr eze
oper 8ci &%) bsg=mnd epo, rovnako ako v predch§8d:
ktorT yAlnememm8 z s vibg sut pwod nmeh utbakt o char a®t ery o

v b §,3%8%)(Tab. 2.5.).
Tab.25.1Reduci bil n® r&ywr dS&mx)§ci e grupy
Cay E 2G 3Pz
* 4 1 2

44



o

Obr.2510per 8ci e gripedr nosti v

Z tabuVYky c h@(Paktilpzhiasvt 2gmeu,pyHe Hi adna z ir e«
t ej t oy tnaecbBYrka kt e r y cisabki 0 e dve pt8eREMkicc§ znamen§, He
reprezent §ci ar edaokndag adrvelzelto Hineduci bil nTch re
tabuYke charaktero®naPifedocishi red grepg@mé Be€ i ia 8§
b &6.,%.%%).

PokiaY je reprezent8cia reducibilng (d§ s
nerozl oHiteYn®) reprezent$8ci e. VGeobecne m?1
rozklagdz ast Yapen §, al e nemubsy?t. zhakstjVp ends tj epemk,r
KoYkokr 8t je ireduci(bvirl8nt8a nree ptroehzoe n tFgec izaa sztalspt

zist2me podYa nasleduj Uceho vzorca

E0 - B¢ g 0,
kde n(1) = TpaHhHeetr efzreead @aii bii Il me | reprezent 8c
h= poriadok grupyt(jpoL et oper 8ci 2 v grupe),
k= charakter reducibilnej reprezent38ci e,
= charakter ireducibilnej reprezent8cie a

N=polLet oper mde? symetrie Vv

Poriadok grupyG.je 6,t. . h = 6. PolLet oper8ci 2 symetrie
charakterov v hornom r k& KB Cpharaktaly irequabiln®jc i ou
reprezeaestgcile A, 12i rPdlet bizlasit ¢4p reductbpneje z e n t

repree nt Bzciisit 2 me nasl eduj Yacim sprsobom:

e N xr trN xr 1N

L T A R P A
n(AJ:%@-xlxl + \ixlx\i + \i2x1x3)=%(4+2+6)=2

E 2C, 35,
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Rovnako vypolL2tame, koVYkoktoS8bts i ainut ®e d u e
repr ez eakt charakteyrAe pr e z e(nrteSscpi .e oBAresps A41,Q);, 1,

. p p

€ ! - 1 ¢ ¢ o — 1T ¢( T
0 P P P P p 0 ()

€ % ETcpp pccnogwcnp
¢ ¢

Reduci bil n&jree preedzae nst¥glctioam dvoch :ajdanefuci bi
ireduci bilnetjj, reprezent 8ci e E,
¥ 2 [+ A0 H 1A)F2AEE
Overenie tejto rovnosti pomocou chanakbev | e tuavkeudeihe® v

Tab.252Roz kl ad reduci bi Cqineg sr¥lpertechierneedBuwcoeirkeiglt rBiply 2

Cav E 2Gs 3Pz

AL 1 1 1

A 1 1 1

E 2 -1 0

¥ =,+FEA 4 1 2
B8zou |jednej i redujeiboirlbnej8ldruamp ik 8r8ue o 8 adireu h
ireduci bil nejje rleipme&remadr 8iciotefblifnvg catasmaevA vod?2 k.
b8zou dvojrozmernej i reduci bi | scerjbirte8p roevz eantt !
vod2khsl 2asl . Tieto | ines8rbet Klombi a§ec mev

ZznN8zor okn&58 a
SatSgt+Se  25,—S3-Sc Se—Sc

uzlova rovina

uzlovd rovina
| J |\ |

Y
a, e

Obr.252Li ne8r ne $oamhbitred mive.8zl me € v od? k &torgjbwdodt e kri88 rwlvn ;va§
funkdanulovwzhodnotu goravapodobnos v 7 s k y t-mu vjejbodok hr j e nul ov §.
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26 $EOI AAEU OUi AOOEA
26.1 $EPel 1 0L 1 1T1TATO

Pol 8rne mol ekuly maj% permanentnf’ dip-1I,
mol ekuly k elektr: - nom. VeelYeklotsrt i odki Tpm | dui pmoll cewkit
molekuly Vektor dip-1lov®ho moment u s maekuajpe od z
preveden? oper8ci e symetrie m8 byt fyzi k8l n
nesmie prtsoben?m oper8cie symetrie menit an
momentu, teda aj jeho z| AKkyereaeGepé&koug¥%zsypm
momentu kol m§8 na os dymat rzileoHkpat onk taee §z 1j LeC
opalne orientovang.

Pretomo |l ekul vy, ktor ® pé&t Diaa viyodGGle ¢ d swineeht r g e Y

di p-1 ovTi Podobmemoflt ekul vy, ktor® maj¥% stred sym
moment.

Mol ekul vy, kt ori@imajl ovpemuoareaeantn mt Hu patr i}
G, G G Gu V  pr 2 p apateacicmad kWil c, h G,gGu¥%pv i sl edni di g
moment | e Hz2,avpmoozl deWHI | &ih @Plaet H2i awii <lhe ddnoi  di p - |
rovine symetrie.

V molekule vody ¥ (grupaGy) | eH2 jedna zIloHka dip-1ové
jedn®ho voddkwh$ xlysHR&odi, p-| ov®ho momentu |
s kysl 2kom. Visledn? dip-lovi moment | e s ¥l

p oz dWHObn261). C

Obr.2.61VT sl ednT di polekuyvid mo me n't

Line8rna mpmatkaul do Chdoev ene @orlaup§n aper manent
di p-l oviJemotmend?®s| edkdm ztl oHk,a Hleé pmdrecjed®h o mo

a7



vazmbd® <La vektorovo odpol2ta od zI| &®I{Opr. di p- |
262.TakHe visledni dip-lovi moment je nulovT,

oo

Obr.262Pr v8 zI| oHka di ps neorve® hjoe domigpakibfo®dy/p dieéd d az | o Ak y
dip-lov®ho momedtu druhej v&azby C

2.6.2 Chiralita
Chir8lna jmolmdkliudkul a, kt or§8 nem!He byt st
obrazom ani pootolLen2zm ani posunut2m al ebo

s#pticky Bmknh2vHe ot8laj% rovinu polarizovane
obr& sa ozeabBuajf iom@dY aj s rovinu pol ari zovan®h

ale opalLnTm smer om.
263 %@O00i i AT AOCEA DPOE Ui AT A oOoui AOGOEA 111 AEOI

Ak sa men? deform8ciou geometria molekuly
am! He s a bzonleorvi8 gajupa.

Molekula CQ@j e v z 8kl adnopmatsrtza vke blBbgdnoevgern a ayerauSp et o,
t 8t o geometri a mol ekuly zodpoveds energet.i
def or doviabat uhCO, viudbdeg La zv?a LeGoevragi g eg Pralt:
tTm sa zmen?2 (Dgwn@CHi ) jej symetria z

Molekula HO j e v z8kl adnomd®taveedaméagngholv21byg.
bodowjgrupeCGx Ak budeme t %t o mol ebuldle pdogtopngvack
pokiaY molekul a nedd.g.isymbtiube, d d IN@28m na h igleamrer r |
energia oppithek04Aa0E délsi ahne op?2t mini mum.
Oal ej tokrmeaiGo¢yat uholdHmedbude? goamien®rgia zi
minimum energi#t omt o prépaeée spojen® sO0O zmenou prz2s

grupe symetri@®br. 2.6.3.
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energia

' I '
0° 104°30° 180°  255°30° 360°

uhol deformdacie

Obr.263Z8vi sl osuhlea ed gfindekmesSHOiI e v

264 | Pl EEUAEA T A AEAI EAET ORUAO

2641 +1 1 HOOOEAEA (11 AEOIT OLAE | OAEOUIT O
Pomocou te-rie g4¥k¥pmbjien 8ncd Fin & tu rmbivii,c hakor bi t

pri konGtrukcii molekulovich orbits8lov.
KonGtrukciu mol Bkauzioewli chk ®Hérme § hkawvtr &t rpaa@dr

bodovejgrupy 7. Ako b8zu na vytvorenie rage@pmezent 8c

repr ez bha alpaiolR.i2.6.9.

@)
T,

O P

Qs

O

Obr.26.4KonGtrukci a molDZRwli e@wbT e Vektbrypiagdan e pSieQD2ht by Y%
SBO.

Charaktery r elpw elz@ama@ad(c isé gt a ppX® Eharakter
pr2sl uGnej oper8cie symetrie je rovnf’ polLtt
nezmenen®.
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Tab.2.61Re pr e z e n fT&c ibe§,agpra) pay
Tq E 8G 3G 6S 6 PZ
¥, 4 1 0 0 2

Pri pohVYade do t a@uPrkeyl pehhaata ke er 6le g8upy r
reduci bi | n 8dostafeme:j e j redukci i
*1:A1+T2.

Z prav®ho kraj n®ho st Wpca t a b urédkcipilnejc h ar a k
reprezemdt8rciiep,@dapat@odbyireduci bihpatj?2 sgephbiez@in
znamen§8, He redwsabi bao®irddfpddr abent tiEY dyi.a

Mol ekul ov® orbit8ly zodpovzl&m ¥%teddt ye maj ?
rovnak¥% energiu. To je v rozpore s te-riou
(tvarom aj energiosfor bi t 81 och at - mu gQedanS yenGeamoi ieli M @ Kk |
centr8lneho at-mu nedovoYuje.

Doi reduci bi | nepatriarokrgnrtrechemb iStc § leo &, daajd, o kbbbt &I y
sa m! Hu t akDZ?&Hb§ odliice]Yualékula a

2642 +1 1T HOOOEAEA ET OAOAEéT LAE AEAGCOAIT O

Zostavenik val i t at2vneho imolekadkme @tkés Hdf a gt a tha
HO, ktor* form8l ne rozdel?me na dva fragment
moHnNn® &pr &4 uGEni eld, Okt or® dovoYuje posudzov
v bodovej symetrit.

Budeme hVYadat moHN® (symetricky povol en®)
tabuYky chaGaktémevtgaupgyormalLn® vlIastnost.i
oznal?me ich rovnako ako pr2s| uGamRabecedye duci |
nahr ad? me omabl2Spr®itl ,r 2t kda r educiabzhadp saprezent

2R B: o}
ZQ, B2 »
2p Ax &

Dvojiculsor bi t5,8) oat { mo@brv2®.§2 kmus 2 me br at do Yav e
pr e paufpd ad meds@netiesaj e d e n me n Bdirrughl7 .
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Cs 0,
%

D\
© | ©

4

Obr. 2.65Dvojicalsor bi &,8) oart -(mov vodz2ka

Oy

Tietodvalsor bi t 81y tvori a ®~B8vedenejteaprudeReent §ci e gr
Tab.26.2ReprezentGuei @ &geupy

Cov E C DZ DZ
%5 2 0 2 0

Redukci ou #doptaneneent 8ci e

F=A1+ B
Ako b8zy tichto ireducibilnich repaszent §
orbit8l ojwrvesdlkao,b2z me i ¢HiO. sBBetoui i rmadluek bli y n
Aije line8S8raas®uowb&n8xi@8zou i reducgjiebillinneg 8 rrne
k o mb i 0% ¢Obra2.6.®).
a) b)
a, b,

Obr.26.6Li ne8r ne slksorbb int§&licev vod2?ka ako b§z® ireducibi

Poki aYekloimbe®®€gadsznor muj eme (vyn8sob2me vh
z2skame mol ekulov® orbits8ly f raavzgnolekolea BD. t vor e
NazTvasnemetcrhi cky pr i gSyhnsetybAddapied Orbittd\®@) Fdgmentu
2Hal ebo tieH (S$ymgmentbhy®pobrbpt&bhen®rnal?2 me
repr etz.epréss8cnhpresdos.

VGet ky moHN® kombingcie at - movTich or bitsgl
or bi ragneot®Hsf% oba §Z6K.u
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2p, (b))

(‘\:(O) °/0\05(0) 2p,(b1) ”
°/‘\"25(0) ‘/‘\025(01 —2p,(b,) m—m(b)
Apy(ba P 2,(b, 9 20.(a) z
bl a,
6&2@(@) A{:m(bz) 9 —2p,(a)) —2p.(a))
9@001 b,

Obr.267VGet ky kombing§ci ®aabr mbvBktadvof bagmhenvu

>X>X

2p,(ay)
b,

?

Zobr §z6kTue zr @faya@p(@) Heat - movi orbits8&l kysl2ka
so symetricky pr a$ragheta?ble @’ m z o & ium &2 ekbuol voRVh®&h C
orbjitBtaoarT m8 @ yamettmofur AoV @k ®hlot eorbi mltuakt i
Al(vzni k8 aodpol?2tamobnm®.6.7o2selm)t o Atr bmo2pboor bi t
kysl 2ka ©bBACevroadg@ukjae, sv ovii &aatj ighcd znbw P ebbul ov T or b
symetiuB At - mow() okywslItzBKka neinter aguJA®v ¢aZzelpa ekr
je teda v molekule:B n éw ? iz

Z vyGGi e uveden®ho vypliva:

Orbit8ly oboch fragmentov spol u grupptamey aguj ?
mol ekuly tr &jpksefC romubji% 8rloyv njaekdonr®Renkoe jf riargemewnd iub i
ako orbit8ly druh®ho fragmentu.

Na lz®8ke tTchto p&kzrmrdti khkat ?2yvoyt a mileedyd® L nT di
kval idpattzwomye zo symetriefsagmémepvinelzi anpk mm
orbit8&8lov, nezist?2me afnria gknoeYnktTonvi® [oersbdketngtvagmilp
mol ekul ovich orbitg8lov).

Obrdk268predstavuje kvalitat2vny Natstepeakl nT
diagramu s¥% wuveden® val enlpra®,)stareBACtosribyi t 81 g
fragmentu vod2ka ai upOypysiHred mol ekul ov® orb
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©) H2O 2H

atémové orbitaly  molekulové orbitdly atémové orbitdly
| b’l
I
j iy
I I
a, + b,
I I
| b7
| nl
L9
I 1
L by
1 1
9
I I
Obr.26.8Kvalitat2vny interakLnT diagram mol ek

Jedena, or bi t 8§ kysl 2 k &SAG aft rea qargaun ted s w o) de2lokoal Tma
mol ekul oyT koobit la podYa aswaonteijvaszymetir ineo | ez
orb,jtigltorT a.a Doawhailiuf @1 kys | 2 KAQv okdt2okral Fhi eant§n «
voYn®ho adapartnerad sneov?¥nlwoiintseyrmeklin om, dizog
W)V skutolnostaati-noew® gaurj b X480 ayv aedyzeitairdéca s
mol ekul ovTich orbits8lov (va@zbo,vzRcth 0 s y mentervi2ez b ¢
nezi,kto2Yrkd mi percent ami jednot!l i v® oorrbbiitt8slloyv ,
tedaw mol ekul ovT Loshbiotofileked zé&®m¢ weih koyrshli2tk8ad, ktor T

medziSAO fragmentomPH Hi adneho &partnerad rovnakej A

SAOvod2ka) a zostane nevazboow)i (v interakLlnon
Jederor bi t 81 kysl| 2 kSAOlyfnrt @g megnut @m sv g cedlad ma t v
anti v¥znboolveik ul ovi orbit§gl. Nakoniec do diagr

poskytuje at-m kysl2?ka a 2 dva at- - my vod?2ka
el ektr-ny ob®adrzhijtVYShyeyvilzdb®modppopoedf melwvekal
2643 ! DI EEUAEA T A 111 AEOIT Oi OEAOUAEA

Te-ria gr%p n8m mtHe pomt!ct pri Trpoeghbdo d ov an
v infralervenich al ebo alébeama&knavainch spektr 8ch
Uvedi eme si to na pr2klade, kzch enoldkdlaavedy 8 o0 s
bude | eAazt KaHoVipehybe am! Heumev rnoozl bedkidid WHnN a s ¢
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x,yaz Tedandat - mov 8§ mol e knumoadnh wdhe prmdly mgohybovZz t 7 c |
pripadaj ¥ tri na transl alni p dponyb maekuymako ( pr i
cel ku. Zodtg\®jrdcildimeBs nej momehiekiul poBybov pa
pohybom mol ekuly. Te domexstugd BR &=I3a d/ i dbrrea Lma® ekothly

Ako Db8zu reprezent8cie vGetkich moHAnTch
sY%radnicov¥% s¥%stavu na kaHdom at- - me mol ekuly

Pre molekulu vody (patriacu k bodovej grGge t vori a b8zu reprezer
S Yar a d n taey(@br®.69).%s

Obr. 2.697Tr i kart ®z s ktavyts\Wwa raidanceep obe8rzeun ¥y8gi e mol e k u |

TedagE)=9 (vGetky s¥%W adnig@) zbb{aoth? hyezmenen
vy meni a, pxe transforgnigel ke, up nsdgk azzs a n e @EZp=23) ,( v Get ky
sS¥r adaizoeest an¥% nezmeaehPan viad il 14 (nnae z me n e n «
zostanv¥ ivyoazp s Var & g saltrénkfarmuie ix,). VT s | e dtkayb u2¥Bi3ev

Tab.263Re pr e zgeuppCH\C i (81,31, 21, X2, Y2, 22, X3, Y3, Z3)
C2v E C2 D(Z QZ
%2, 9 1 3 1

Je zrejm®, +.4 er gmrdazxeé mti § miga Po | ej redukec
grupyGydostineme

¢3n=3A1+A2+3Bl+ZBz
T8t o repmoebeanhfBreaokrem reprezent &gaj2 v Get

reprezent &gcai e ot,sBmaksdy, gretd. @f.musi afoyPybtz §nend®.
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Trans!| ambhiekpodblyylzodpoveds8 posuvbutbom mmekekub
byt pop2?sani jedinim vektorom, zn8zor buj %Ycin
rozloHit na tri z!| oHAKyzPrgtpbaudreurje¥scuev apgeotv§adti 300 z
symetrie na zI|l oHlkynot &o¥JTBdipe i @\Hr exizse n txo, v ayn,c

sYar adni P s®besiet apyer &mia? veykmetrryi & rgamwsdyg ci e
obr §Z6K0

Oy;

V4 Z

Y y Y Y.
TAT, T E TAT,
TX X TX X TX X TX
/T y /T y

Obr.2.610P* sobeni e operGnatd asspgmatini®e vekt py y

Vt abu2tdieuvedens8 r&pr bodgeTgfcaajej rozkl ad n
reprezent8cie grupy

Tab.26.4Repr ezentClw i ¥, AggTupy
C2v E CZ D(Z QZ
*+, 3 -1 1 1 Ai1+Bi1+B:

Takto hYada#yar ¢ ®rjezeomrtk§ aidu j e nepr akitick®,
T, T:sa transf or mujxy zrao vknaalkdb§ az ot Tocsit o o0 s ?2 t v
reprezent@&ci eTogrzinmmpymens§, #Me ¢ j.¢ edeoan tm@aniza on
reprezent 8ci B, )v ZbaBdzpeo vveedk§ oirruedyucti dp i &(B)E ntr 2@ir
zodpovafld B odpoVab. @85 Rretor oz k|l ad FrjepdreacecwndiBac i @
tak, He v sgprpwdm tlkarbaujYrkoym charakterov ngj deme
transformuj % osi x, y, z
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Tab. 265R e pr e z®&M)FF ¥ ¥(B) aFv grupyCoy

Cov E Cz DL BZ
O 1 1 1 1 Br X
£ (T 1 1 1 1 B, y
F (0 1 1 1 1 AL z
, 3 1 1 1 S EPELTE
=B1+Bax+A;

Podobner ot al mbl pbblypP je moHN® rozl oHit do tr
okol Byaws®brak261lzng§zorbuje plsobeni@napelr@dky
rots8cie ozRaRaRN® G2 pkami

O
R, R,
y R, y
R, R,
X %R (2 X -(2 X

y

Obr.2.611Pt sobeni e operGmnazd oHlkmetr ot &cgrupy
Rovnakoakopr edc h8dzaj Y“cuml pt 2pade adj pr e
:i:rot: RX)( + Ry)’: 6‘ Rzy:(
Reprez€Rm)iFRya+R,) jednot !l i vTi clhv ezd eorid®d ed6le.¢ ot § c i
Porovnan2m charakterov tichto reprezent8ci ?

charakterov grupg z i st 2 me, He zodpoymdaj “UTedkpreedont 8
reprezigpée8§modn® rozl oHit na sy¥%BaA ireducibil
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Tab.2.66Re pr e z®ER)IFRY, #¥(R,) aFo grupyCay

Cov E Ca DL BZ

F R 1 1 1 1 B2

£ (R 1 1 1 1 B

£ (R 1 1 1 1 Ao

¥00 3 -1 -1 1 B2+ Bi+ Az

Rozkl ad r&mreamesrttm®Ecive Loavhe mpakewmezd okl d jon ®
tabuYky charakterov priamo WRyR,&Ritarta n spfoodrYnau jkv

OdpolL2tan?2m zi s#hr@elDdhreepedrst 8%aee repr ez
vGet KT cHw: vi br 8§ci 2

symetrie vGetkiTch 3A+A+3B.+2B;
symetrie transl 8c o&A +B: +B>)
symetrie rot8cie: & A; +B:1 +B2)
symetrie vibr8cie 2A + B,
Pre molekulu B0 e xi st uj % tr i vV i Jmarje8na iscesymetdioy,@ietcs 0 sy m

vibr8cie sdtbrgmniB&l1@r nen®

\Z (31) Vz(al) V3(b2) \

Obr.2.612Val e ndlenf® ramalL n® vi br 8ci e H
2644 6 L AAOIOOT O&1T OAAEA DPOAOGEAI U

Pomocoutzw T berovichirptemei dkeélor® z tTchto vibr

Il R a ktor® v Ramanovom spektre.

Viberav®dp8 pre infralerven® spektr§

Vi br8cia bude akt2vna v infralervenom spek
el ektrick®hd.jmit prolvinva@&leq mamamutcu ,bi | nej repr ez

Pre molekuu D s % teda v 8etlkRy stpreiktviebrakdi?2enne, pr
patzaz rkepr e;:kent 8ci a B
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Viberov® pravidl 8§ pre Ramanove spektr §:
Vi br8cia bude akt2vna v Ramanovom spektre,
pol ari z.q.p akredfmmoaskdj, ireducibilnej réprezent §

Xy, Xz, yz,% a pod..
VGet ky tri viObs&cive Rmomaemlowloyn dpektre akt?2v

pri ngyed2 reprepeaekzt 8cii B

Premolekulu XeF kt or § patr 2DpdesistueBslod=9 wmoHpYych
vi bralnich pohybov. Ako b8zu reprezents8cie
pouHijeme op2t kart ®zsk® grivlekalgObi 260y ® s st avy

C,o,

Obr.2.613P 2K ar tydhg 4ika d csh¥amtvw or i acieph ez ®@nuyXeki e mol ek ul

Charaktery opebDgvcil?P8 zsey neitcrhteo gp2utpykart ®z s k'
nNn8j deme rovnakipm?2pmideo drhbe2ddidd yv H

Tab.26.7Repr ezentDiw i m8 e upyis “kadn®zokiich s¥st av
Dim|E 2C4 Co(=C) 2Ca 2Ca i 25 2B 2P
3, (15 1 -1 3 -1 -3 -15 3 1

Po redukci Emndroespr8evzaanet: 8ci e

Fa = Alg‘l' A2g+ Blg+ BZQ+Eg +2A0 + Bay+ 3E,

Z tabuVYky chomria&temey Heupyans!| §cii zodpov
AjaE(Axdnedegener ovan§ z B &dnesgleSnceirao vpaonz®l W, aonssil § c
Yy a rot8cii zodpovedagjgakfednecedgendi MD®DNE epo tE

osiz Ef6degenerovan® xaWWt 8ci e okol o o0s?2
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Po odpolL2tanrrfathiedpr eepne.geistk@ianee reprezent §«
vi br8ci #ip mol ekul vy

Fan: Agt Ayt Big+ Bog+ Eg+ 2A + B+ 3E,.
Fi: O 0A +Ey)
Fror 1 O( Ag +Eq)

Fin: Ay + Big+ Bag + Ao+ Baut 2E,

Z tabuVYky chmOakep rAev spytempnya HoeAgpud wix2X ¢ F

t vi br8cie gjoesgkmetvnauv ARamanovom spektre,

Big X290y t Byj € akt2vna v Ramanovom spekt
Bag Xy t Byj e akt2vna v Ramanovom spekt
Az z t Anj e akt2z2vna v IR spektre,
By o} t Bwj e neakt2vna v oboch spektr §
= Xy t E.je akt2vna v IR spektre.
Pre molekulu kD aj pre molekulu Xefe x i st uj ¥ tri p8sy Vv | R spc¢

H.O symetria 2Aoznaluje dve (nedegener otvjachv®d p§ sby.§8
Symetria 2Evpr 2 pade moolzenkau'luyy eXeFakti eH dva p8sy, &
dvoch degenerovanich vibrgci?2.

Vmolekule HO s % vi br 8ci e akt?2vne s W¥lia®Bekvenciw | R a
| R absorpci? a RamanNaspake h ppédpadev.:sieb ek thb@ue K
akt2vne v I R a Ramanovom spektre nezhoduj %

exkluzn® (vylulLovacie) pravidlo
V. mol ekul e so byt edioand rsay meit bbri &c inae md Kite2 v n a
Ak je aspob jednabocbrgpelht mdtekupygt amit hohak
Kart ®zsk®yss/4h adiidyc eant i symper Bc k ® atiianda ¥ ad b m
reprezent 8ci 2, ktor® maj¥xzdoand. i sthex Hadyosyrt

oper 8ci i inverzie (a patria do ago reprezent
2645/ U1 A¢éATEA EOAAOAEAEITLAE OADPOAUAT OAAEp A

Symboly ireducipadingwjh¥ rkrelpavwvre® ndymet?ri ck®
symbolov, pouH2vani v tabuYk8ch je
8 hg® h
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kde pre konelLn® bodov® grupy X = A oznaluj

vzhYadom k rot 8ci.i okolonadagaee¢r ovsain,® X ep
antisymetrick® vzhYadom k rot8cii okolo hla
(resp. trojn8sobne) degenerovan® reprezent §c

I reduci bil n® reprezent 8Giadennekanebmiadiuj Bio d
g®c kymi p?2 Omelrtami X =

| 2seln® ié@adaxypyolHA22a)j 3, na rozl 2 Ge®i emaj thedu
ostatn® symbolkyedyhodind&.x 1 resp. 2 o0oznaluje
antisymetrick¥% vzhtadckomnlk| zrlbadheniswxaead r ver
sYaradnicovej s¥stavy.

Dol n® indexy g, u sa pouH2vajwu, ak exist
eprezent8ciu symetrick¥% vzhYadom k inverzi.i
v z llofmek inverzii.

Apostrofy h,akj esxai spay 2 vhagjr¥i zont §l na rovi

-

znaluje reprezent8ciu symetrickou vzhYadom

o

]

eprezent8ciu antisymetri ck%.

PokiaY tieto cavidhnygchowvnNYaléna,i potom g

prilLom 1 a 2 m8§ prednost pred apostrof ami h
Mal ® pa&bstve nkeonel ni ch b o dDzZviv§,m efkromnped. cnli crhe sbpo.

grup8ch sa pouH2vaj¥% na oznalenie molekul ovT

Zoznalenia ireducibilni@RDhjeprecetdaic Pk Do

vazieb nBZ viebdEneéypupr2pade | ine8rnych mol e
ostatnich mol ebzull 8= VPeb®ecAn®&@vaHovat iba vt
vyLl enzme jednu v&zbu, vGeobecne | inBZ&BrBu L:
aleboAm8 potom vztitah iba k | ok8lnej symetrii vy
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3 %l AEOOT I A¢cT AOEAET LEAOAT EA

Elektromagnet c k ® Hjiearepmémos energie a hybnost.i \
vineniaKa Hd7T druh el ektromagnet ifrekkeBdioafaWiowu e ni a
d WHkpadYa vztahu:

I E #$= hh {81k

kde; B Emena energie,dPlanckovak o n G t=a66262.1% Js;f o frekvencia; &
richl ost sv@io8my kel nekgudWHkK a

Zdrojom el ektromagneti ck®ho vl n.eriprenos¢g e Kk mi
el ektromagneti ckej ener govo vgmemwa&nmedziil vw® i
jednak elektrick¥%, | ednm&g metgincek§ cxlvo K a Hka
oddel naziva s a el ektromagneti ck® pol e. En

el ektromagneti ckT m p o8 ocnh anmeadkztie rnivmine nlieant o d
El ektromagnetick® viny vznikaj % dvoma spt! sc

1)Ka Hd § L ast pobyhuje silketnaurl ® vian, zvy elhrapemel ektr
viny (tento mechanizmus sa uplatbuje napr.
Hi &e)o v

2)Dr uh?T sptsob vyHarovania s¥%vis2 so zmenam
amo | e k vl . Pri tTchto zmen8ch ad$a mete i vpyoshi yebl
el ektromagnetick® Hiarenie

3.1 %l AEOOT I Aci AOEAET OPAEOOODI

El ektromagereité chk@ HE&l ade jeho energie vy
rovnical3lluk azuj e vztah medzivl reoveadwyi dWHK du eftivemen
m: He nadob¥dat hodnoty nekonelne veVYKk® aj I
r§dovo desi atok kil ometrov aH po zlomky f emi
frekvenci e, S pihteyakdieu & Moz roiuk u r oa | i Guj e me ni
el ektromagnedr Ed®be®HAvangni ani kvoduhg¥Yad®indlra
svet o, r ° ngtagnean oHO®BR Baeln i e  (
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<— Stlpajuca frekvencia (V)
10% 10% 107 108 10" 10" 10" 10'° 10* 10° 10° 10° 10 v (Hz)
FM AM

1 1
uv
Radiove

10 a0 % g ag¥ v 1wt Gt ag 10° 10 10° 108 h(m)

e S IR Stupajtica vinova dizka (%) [m] —

Viditelné spektrum

1 1
M'n i ) 1 l;ill“

400 500 600 700
Sttpajica vinova dizka (%) [nm] —

rontgenove

Saeart: IR
Ziarenie

Ziarenie Y Mikrovinné Radiové - dIhé viny

Obr.31.1Spektrum el ektromagneti ck®ho Hiareni
311 2UAETIOEE@T OI T 11 LEAOATEA

R8§di ov® jHé aekemrkeromagnetick® Hiarenie s K
(svli novou dWHkou v2alLGou ako 1 milimeter) a va?@
30 km). Zemsk§8 atmosf®ra prep%Gta rg§diov® H
r§diov® okno). R8diov® vIiny v r ozsfachrum89c ik?H zv

rozhl ase, telev2zii. gt%diom vesm2rneho r 8di

Mi krovl nnfe Hehekhiemagnetick® Hiare™i e | eH
3£ (300 MHzd3 00 GHz) . Je ohrani Lena® iFmMf rraolzehrl vaes
obl ast ou. detdgujemeé ot @odeHi arenie vo forme mikrov
pozadia. ¢giarenie m8diviimet Yaad WHlkhov zdo pjne thz

gener 8tory (klystron, ma g nhelttreomn?) . v Mii &trload mn
vodu premieba na tepeln¥%w energiu. oal Gou vl
predmetov, ktortT sa d8§ detegovat. Mi krovl n
pozemnimi stanicami, ntaechirniedae tma&® mp§ ekinwlsgk § ov

r'Yar ach a pod.

Vr8§mci spektroskio@ide om®n édri Sniri akvr ioweé m p ® HiAti iae
VvyuH2eMae kwvr - nove,j paramagnetickej rezonanlne
poskytujeniesfe&rnmdc iedpedetcrh-ondoncihc hv. kov oc h.

312 )1 ZAOAéAOOAT 1T LEAOATEA

I nfraler vdnfr@cdfR)jae eali ekt romagneti ck® Hi aren

ako viditeYn® svetlo a kratGou ako mikrovl ni
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kt gre§ ni HGi a ak o e imfead&gpioad ol)e.r vlennf®haol. esrvveetnl® Hi a
medzi 760 nm a 1 mm, resp. energiu fot-no
infralerven®ho Hiarenia sa povaHug eslsnel nf@hc
svetla mer alzitstpillot uHd i meawindiat @Yng§ obl ast za
aj pomenovanie tomutldr anneivciadi medni®mu i Wi tae €mi
Hi aren2m nie je presnel ideds tniovY¥umndgs k &heod Hek av.y ¢
had) vGak maj % spektrum &adviditeYn®ho svetl a
|l en podYa Hiarenia v tomhbadipekarened gife adel

1) bl 2 zka i8nforbgNiR&NeaeinfraRed (k = 780 nm aH 1400
2)stredn8§8 infr@®idiefrardeeh §=0ob| 4dsaH 3 OQm)
3)vzdial en§ i nf(FIR&FarrimraRp(Ek oh 13as@Pm aH 1 mm) .

Zdrojom infralerWea®BjepleodliyadGmonuidaakj, e pkd b m t
teplotoume n Gou neH 4000 K vysi @lr&yv® mfarxd lmaimv esrveojj
Zemsk§ atmosf®ra na veVYk® vzdlimflreanloertvieni@ fH
vzni k8 vi br Brgeh@atsorpaiodcl heSkd/zl g Glo vani novabnalnepe
mol eKivdbraln® absorplLn® p8sy dmdlrek Yde fh inwajas ®
obvykl e nedoch8dza k virazn®mu prekrytiu vib

I nfraler vie§ ®b ¢l atr ®snpvegkut Hiotsiked mifir,aleajvmhey v

spektroskopii.
313 6EAEOAc¢T i OOAOII

Vi diteVYn® sevleetkitor omagneti ck® Hiareni e, kto
Hi arenie s vinovou dWHkou pribliHAne wj@g 380 1
viditeYn® svetlo v YudsKkemodkip,daes& orva z TPv & s\ic

rozsahu viditeYn®ho svetla nemoHAno stanovit,
NavyGe niektor® druhy Bhapbtadhowelng? maj Ynaijn
smerom ku kratG2m vlinovim dWHkam (ultrafial
viditeYn® aj RoZsahewwném@nHicar eninevich dWHol
He v oblasti vidi tle¥kn®honasgwneettli a& kj®h omdix iamwem i e
n

a z e ms Kdkolop®a0wnm)c h

ViditeYn® svetlo biva Gpecificky absorbov
vr 8§ mc i kryGt al®* wskhaggde)Gmalekukroziokuy(Cé(v@ro zt ok u s2r a
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me Onat ®hor)§ mlieboor glani ékb g monll @kuneg) .( FRbsorpec
svetla prejavuj % aj Oal Gie ,tvypyi tt&t ak; giniapn
VAL GiAbsorlpuLo® |l @m$sy widiteVYni®hlo od eitdfar i evray
oveYa Gilj6dapojviog ®onie e x cnatjdd- awno® hh Ipadeicrhyod n T ¢
obvykl e bl 2zzvkyell al) meén ostay par ekr T vaj Y. Dt sl edkol
valGom rozsahu vl nokidm.h dWHok (Lasto aH desi

0al Gou Gpecifickou vliastnostou viditeVYn®hc
farieb jednotlivim vinovim dWHkam. Tieto far
keOHe absormpgmiea §svehl gevvoolweéh&i pe 2 pomphano
prechodn®ho kovu, naGe oko je prvim spektr
kvalitat2vne analyzovat chemick® zI|l oHenie mi

Zo spektroskopickich met-d je viditeYn® ¢
spektroskopioUEmi si a sp!sobens§ excitg8ciou vo Vvidi:

v Ramanovej spektroskofiiif mt o met - dam s% venovan® samost a
314 51 OOAZEAI T Oi LEAOAT EA

Ultrafial §gv®eHi azemilevan®, axklor Sutlamgd fi ib\k I®h o (
UltraVioley j e el ektromagnetick® Hiarenie s vlinov
viditeYn® svetl o, al e dlWlGorua fa kad om28k ke@ | ra®srtt ¢
svinovou dWHkou 315 o1 mvlarHo v4o0u0 drdttbl kno@V-@ 80 nm
svinovou dWHkouOHa®ad rno anfe ne&k virokuylg0il.k J. W. R

Ultrafial ov® Hiarenie patr2 ako prv® do sk
pre at-my zodpovedaj ¥% pr §voblasth o €®ar &jm i e¢dGoouv
ioni zalnou energiou 3,v89n oev\ uj ed WHK miuz o3viadn ® nH
existenciu Hivota najdtleHitej G2 prvok m§ i
skpod110 nmZt oho vypl T viasdoldde atd L Heamah T mi vInovT
rozbz2zjabrgd&nribgkivch mol ekul 8ch ®tné&da ey DNKA® ad
vysokoener geti ck®ho UV Hiareni Ha@Gt #at bgtj-¢li vGak
C a5060 % UVB Hi ar ovanacad moe f ®r o u .

Naj i nt e mzZ2mv ndeojs@tumpajiarm UV HiMadziemeil a® jzed r lj rek o
Hi arpatneb at ut ovg8 vysokot|l aaRakDtViabkojyvia,viboj kiac

|l ampa, fluorescenlLn® Hiarivky (vyuHitie v so
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Vspktroskopii sa vyuldpivack¥j AahsenpBnajaj mp
rozsah spektrometrov je aH do 10 Ramanoe, al e
spektroskopii. KeOHe UV Hiarenie m8§cidwst at ol
viditeYnej Lastir Smpeiktrami mpiouudeé vlan iscah ametv d,
l umi ni scenci a vyvol ans§ dopadom UV Hi areni a

mi ner 81 ov.
315 2ET1 OCAl B OOAT EA

R°ntgenov ®prhltidasrt eanviug e Last spektra el ektr
vinovg dWHka sa rmajmedl&i?e)®i & exd hr Whnnjye pv 2 pad
Hi ar ekaswel nloivou dWHkod. 2R8510 Hi arenie vznikH§

el ekvirnano prek8Hke. Jeho prim8rnym zdrojom
el ektr - -dy, medzi Kt or 1T mi je vysokTm nap?t2r
potenci 81 . El ektr - nomkautv-od¥yn ejn& md o ca m®» e mir § c b
energiakt or 8 sa pri dopade na aavmdaGomr epme2nFa drea
Hi areepeoa Rtg. Hi arGmideovmnidg wzmirkat zaj pv e
dopadaj “ace rtg. Hi gr ehiaenper ongu kdoovsa ra® 08 0 Vau e r

Takto vzni k8 fluorescenlLn® Hiareni e.

Emi tovan® rtg. Hi acdhmiraksarsktadBegolapbij i
postupnim brzden?m elektr-nov vnikaj¥%cich d

vi nov§ dWHkax iznoSlpmoevje deSner gi i, ktor % el ektr - -n

Na vznik charakteristick®ho Hiarenia treba
sf®ry at - mu, priLom najviac energi & Npe pot
uvoYbovanowe = ektGiG2meh vrstiev treba skokmi
el ektr-nov z vyGG2ch obsadenich hlad2n na
energetick®mu rozdielu hlad?2n, medXvzkt 8T mi
Kchan kt eri stick® Hi ar enLive,nlifkiBar akéehodo ¢ ko k ®a HI

KaHdT7 prechod z jednej hladiny na druh% m§
trvalej excitg8cii doch8dza k nie¢ktzortomtpr @éh
(okrem uH spom2nanfich energetickTch rozdi el
charakteristick® Hiarenia rozliln® intenzit.y

presne zn8mu vinov¥% dWHku.

65



Vr 8§mci spekt rtod k mgi crktigc.h Fhire® megn eneisnejyty. u Hi t i €
absor ptlgn.ejf laur escenlnej spektroskopi e.- Rtg.
di spewlizono8 i saper zn § spegktrfolmedoreadendns§ spekt
kvalitkueantniet aatj2 vne anal y zpoovmeotc ocauh elmiacrk & hzalr cark
Hi arenia jednotlivTich prvkov. Rt g. absorplLt
el ektr-novej Gtrukt¥%ry hmoty Odétakbseiegm &b 3d

hrany sk¥manich prvkov.
316 ' AT A LEAOAT EA

Ga ma Hi peenviyesoko energetick® el ektromagr
r8§dioakt2vnych a inich jadr ovifcohr dd e jkotcohr.T Pporn
obj avom uFbeotp shillaagd¥fdae= gvrzinir §di oakt Gamaom r 0 :
Hi arenie vizimidkr8& wtyeldiyar ikelGasticu & (jaalro h®
nNov® |jeedr@exestavanom stave. Do ni HGieho ener
fot -aamua gHi arenia podobne ako elek®ntgenrowdhe
Hi ar $odigaraniagama Hbavaniua@g8emagiSou fot-nov nad
zodpoved8 vinove| .DoNéiklea skpreakttGeg pasktor 21i@adj prn? n
TakHe hoci ptvodngamunol di amechz2im rdted.i navan§
vs Yal asnosti fyszai kBl nyi e,oz Heel medzi gama Hi a
nejestvuj e, H iinazdrejomi{gamasjaalro, Intgd@iba | | @i asnednji e g a me
podobne akoUVEat g. diihomi emi @ uj ceho Hi areni a.

gi arenie gama interaguje &f bdmoe¢loekttrrioarkal nt
Comptonovim javonpaoazivtzrn-i rkoovm® hed epk&rru .n

Fot oel ektvimikkg,j akeO fot-n aobakter agujma. s

absorbuje celT fot-:n, Lo mu umoHN2 opustit

rovng energii ifootizrml nd 2m%eHegnej eddeckmirn annut.niF

mechani zmus interakcie pre gama Hiarenie s e
Comptonov jay nazivani tieH Comptonov rozptyl,

slabo viazanim el ektr - nopms Ip¥hii knalr ekt Last =
zvyGok energie je vyHiarenT v podobe menej e
f ot - seyerg@mivrozsahul 00 keV aHi 1pDaded®vom vibuchu je
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ener gi 2 vyHi aren8 valLGina fot-nevndé#iaviesl a

at - mov®ho L2sla interaguj »ceho materi 8l u.
Vznik elektrrnovopozi tronov®het Sw&rupri prelete f
coul ombovskej sily jadra. Ener-goai tftrotn.nuNg e\

tTchto Last?2c eWVe (peonterregbent® ckjO2kMi val ent d v
el ektr . -nu), zvyGn8 energia sa zmen? na kinet
veYmi Kkr &t WH lWapidismhpaoadud.uje s vo¥Ynim elektr .
g a ma no¥ ®energiou 511 keV.

Gama Hiarenie biva teda absorbovan® at - ma
hmotnost, tTm je vyGGia schopnost at- - mu absc

Hi arenia pouH2va najlastej Gie olovo.

Gama Hi ajreefire js@M@sashallé vave] spektroskopili

3.2 & U U E &gookcdsy

Na pochopenie fyzi k8l nych princlkRtpoorvi mii star
str et Spekdroskopickej praxi. Pakiaimemisia a absorpcia, teda proces vzrekg @ i k u
elekiko magneti ck®ho Hi areni ai ad®InGime dpdhjeoop ra p iksot
(rozptyl, rezonanciapak &s enmo t n &f 7 iak &Inie vl astnost.i (pol

3.2.1 Emisia

Emi sia Heawgsial anie Hi arbowesdjt oavraenfi gni e ait o mi
mol ekul ami pri rekombin8ci i al ebo prechode ¢
(Obr. 3.2.1. Emi sia Hiarenia sa prejavuje LiarovT
vinovimi dWHkami e@br883.ch spektr&lnych Liar

Spont&8§nnpeemrechod z vyGGdoesta s é Ri€&ogeteinek @h
pri ktorom at-m alebo molekula vyHiari fot-n

hf: Ez 6 E1[32],

kdehj e P11 anc k ofeafrekkemaakstjeaem e ragi a e X E;ijetenevg@mn ® h o
z8kl adn®hohet aypl T ¥ a, He rozdiel enjetedpni 2 | e
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kvantovant. Jednot!l i v® at - -my pri spont 8§nnej

maj % rtznu f&kar@amagmiek ajck®e Hélareni e je neko

Zdkladny stav Excitovany stav Emisia Ziarenia

nabita
Castica 4
- otén

- ~
&'/ N

/ \ /
e- \ / e'
| | |
/ \
\ /
\§—/ \\ //
excitovand J ) ==
hladina  ;4kjadna @ elekhon
hladina
Obr.321Emi si a vyvolan8 excit8ciou elektr-nu okolo letia:
v pol 8rnej Hiare.
Stimul ovabno8l aendioskiSzang8 uH A. Einsteinom v

sfrekvencioufdopad8 na at-m al ebo mol ekudoun¥ta \‘hyyG
kprechodu do ni HGiaefem?2 stOaVt Gi phidt vyt viGa.k MY
absorbobBanfota-ny sa pohybuj % r ov nvaykviont asl me rhan
rovnak¥% djrek§ermci bde teda o koherentn® Hiar e

m: He |l av2novito opakovat s Oal Gz2mi at- - mami a

Pri rekomkziown&ani®hoi @an - mu (voYne viazant p
prebytok kinetickej energie zachyten®ho voY
el ektr-nu v elektrickom pol. ioni zovan®ho at
kt o 8prsejavz spojitim emisnim sp®Kkdjriotm® ve mird.
spektrummg§ a ] emi sia Hiarenia vyvolan8 pohybom
pol i (synchrotr-nov® Hiarenie) a pohlyhdrh mr
indexom lomu, v ktorom je T s |l refdntgBl ogposvzatplod 2t an2menGitek T c |
ako richlost elektr-nov (lerenkovovo Hiareni

Opalnim procesom emisie Hiarenia je absor
Yyzka spoijlit@&st:8tka m:He emitovat Hiarenie |
m: He absorbabastor pEm®s s® ekt rum ©O8322da navz§gj
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Hydrogen Absorption Spectrum

Hydrogen Emission Spectrum

| |
400nm 700nm
H Alpha Line

656nm
Transition N=3 to N=2

Obr.322Emi sn® a absorplLn® spektrum vod?2ka
3.2.2 Absorpcia

AbsorpciaHi arjeenifay i, k lriy kjtaor om doch8§8dza k zos|

Kabsorpci. fot-nov doch8dza na elektr - -noch,
ni HGej energetickej hl adi ne. Pri absorpci.i €
hladiru (Obr. 3.2.3. Fot-n pri tomto procese zani k8, en
m: He byt premenen§ na energiu t mpEbkynt¥ o(ptietd a
vyHi areng8 fapvemeha¥%sphdeérgiu sa naziva | umini
fotén
Zdakladny stav Absorpcia

excitovana

hladina  ;skjadn4
hladina

elektrén

Obr.323Absorpcia fot: nu.

Existuje niekoYko typov ab8smcripcdleekna om8kl

spektra:

Neut r Bsorpcmdomr ebi eha rovnakou mierou pri v Ge

rozsahu spektra.
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Sel ek bsorpcedna@apohl cuje sa svetlo cel ®ho spek
druh absorpcie jetypickr e va L Gi nu | 8§tok, kt @a®oshang&mn®C
to sptsoben® t7T m, He svetlo absor@iaiswijio pri ch
ptvodn®ho spektra.zIFakihame iperbe dzmed puio vjeed ad a/inc§ ¢ h
sveta , ktor® dant predmet neabsorbuje. S¥% to
(transparentn® materi 8l y) al ebat esrai &ldy )p.r ed me

Spojhlsdrpgiaddli arfepowihé c ouralnn® ovm r ozsahu vInovTch

| i ar bsergcia@dHi a rseabdorbueen v urlitTchVeYe®Rta©! my
s¥% v plynnom stave podYa Kirchhof froavkhioc hz § k
vinovich dWHok, ak® samy vyHaruj % Tie s¥% c
hladinamivat - movi ch obal och. Naj beHnej G2m pr2kl a
Liary v slnelLnom spektre, s pl svwd¥emi®nia basto-r mpa
chl adnej Gieho pAYysov ®k o uo larl cozodBel | neknal 2ek aa bas or p
vspektre vod¥%balvyalkadsdrspacBohrna mol ekul 8ch
el ektr -novf prechod spWbal poami emkgy mébrir ow
rozobekapoe® Yy metria mol ek %l

To, kde v § mc i amo Imokv¥l a dadbcsho& dpzca i k | e dan® e
Mol ekul 8rne vibr8cie a rioo@cviedimiden@®yd.clew el
najm2 infraler ven®h exaiftivio nkkraelek#2ncoh®hoo vFil aerne mi
vistve a r st ve p o d atwmacl he ndisagtugsorpdi UV & viditeh ® h @tla s v
Transparent®b e z f ama tbh & ®ipBehYyhn Pret o Meich sVselekttn ov ® absor pc
obmedz B\noBlasraa mo | edxaitie$ r/zn vilReoblastj Hadne absorpie  niavb e H
viditethe j Bpakéat K absorpciirt g . Hi arenia doch8dza na el e
at - moo®hlou (prechody medzi K, L a M hladinan
aby mohlo byt absorbovan® at- - movim jadr om.

Absorbancia veli Lina charakteri zuj Yca mi er u a
vl 8t ke, | leamzreBeeravyonz & kd@nnAbsorban@aj e z Sk Bbrddvy dy a
na ktorejd o alba&k zoslaboeniu intenzity Hi ar Bmp aad aj Yc e nteRzibalbe ni e |
prech§drmstas hootyzb r “4bd oul nt e n z iotwvadialéhostkroe pavrehu v
oznal?2inde yakodk dijnd eamertryiT hr Yubke materi 8l u a i

dl =- 1mix [3.3].
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Ztejto rovnice konelLnou Ypravou dost §8vame
Iy =10e0™ [3.4].

Koeficildmte§8®nye absofcpllnh ké8efbséi et pouHit
drunova mnoHst va @)tajejmestoty®: | 8§t ke (

m=Ga C, (mr ), [3.5],
i=1

kde(m/r)yjehmot nost ni absorplni koeficient

3.2.3 Rozptyl

Rozptyl j e prejav interakcie Hiarenia s opti
splsobuj ¥ niaddkpltovno diHi®dme smer u. VGeobecne rozl

el astickTd a kvepri erAa&sptiylkTje Ed aspti gk pri k
nemenadpakk v 8 zi e( mesprincdkzipt)y | men?2 (Obrn224gTiedo Hi ar €
term2ny s odvoden® z kinetickej Gt %di e zZr
el ektromagneti ck®ho rozptylu s Rayl eighov
kvg8zielastick®ho el ektromagneti ck®hoozptylozptyl

rontgenov®ho Hiarenia a Comptonov rozptyl

Rayleighovrozpty nazvani podYa | orda Rayleigha) je
Lasticami virazne menG?2 mi, ako je vinovg dWi
priehYady®at kh@phBEt hky, ale najzreteYnej G2 j

svetla v atmosf®re je hlavnou pr2Linou, He
ako vinovg8 dWHka swvwetrkhadpos$ oet ihasdé crio§zepztiaryl ke
ako v mraku, ktoriT sa jav?2 biely. Podobn¥% pr

Spomedzi rtznych typov kv8zielastick®ho e

Ramanov rozptylv y u H 2 Ramanbvejspektroskopii
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Pruzny rozptyl Nepruzny rozptyl

virtudina hlading .= «-= ammmmmmmmmmens e : y

E & EY+Ee
v § & & - g
excitovand hladina G @ i P
Ee
z&kladnd hladina 7

Y
[N
m
%

Obr. 3.24R * ne typy rozptyllP r i prufAnom rozptyle | e ener giraovamkdr,bov

pri nepr uHmadm erncez mtiyel eenjig ovan®ho Hiarenia odL2tantT
excitovan¥% hl adi nu) a&l el e knaomak ak dmoejt apgr izL 2etxan it o(v a n ¢
rozdi el z8kl adned a excitovanej] hl adin

3.2.4 Rezonancia

Spojmom rezonanga s a St r et 8 vnechanikenakystike, alevaj vo fyzike
el ektromagneti ck®ho HiRazomanaijes,nahas .y 3ot &wn
ur Lit7ch ranyek@reglibte n € Hitogtatich frekvenccd. Tieto frekvene s Y4
zn®&m@Ko r e Bdrekeends. nRi tichto frekvenicch nt @ i mal ® iypravi d
s msébova vek ® aYhykinibvipet o He sy s aeBengi kmitshiad@bg 3.2.5.

a o b o C

X

&)
o
o 12,

Energia Energia
Obr.325Rezonancia str¥n kmitaj%cich ako stojat® viIiny: a
kmitania, preto rezonancia nenast8va a dlhGia struna
sstave je mald&unako sdd wW&akb)st rrmzyzkmi tanie jednej z n

tieH rozkmit §. Intenzita k@i tania v celej s}?
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Rezonanan a sataBjve sy s tT®&nm hsotva§edmodohot r a ns f enmengio v a t
medzi dwomaakbo vace T iejtypmi(nap? k Izp d t e Bjenergi¢ ma kinetiglas p ¥t
prz2 peakyvadla). Mktor ® sy s @iy rmajom fiehvené sazr et eYnej Gi
Re z o iRganylsav y s k yri w G d¢T tgpbch kmitania avinenia. Existupa r * zne typ
rezonanci e, od or bit 81 neinechareckrezoramic akwesticke e s m2 r
rezonanit, elektromagnetititezonanio, a H npudk |uenggnetickrezonaniu.

Efekt rezonan@ m 8v spektroskopip o hat ® vy uHi ti e, keafektfle r ez

ktor® by boldi bez nej pod hranicou merateVYno

Jadrov8 magnet [(Nuclea8 magreticoasdldiiR) j@f v z i k&h oaom®n
rezonanciepri pozorovaA Gpeci f i ¢ kd mé c hkawnma rctkdodkli ¢ ma g/ eatsit n
at - mov®ho jadra v pr2tomnodNMR wprekajr®@isklogp i |
vyuH2waanGt WidSinmm| ek ul ovepl if gkdiekdyr,yaGk ray Gtc k7 ch
NMR sa tieH rutinne pouH2vac¥chpokeohni kK&dbh
napr Zllbadzovani e pmragnstitkej erexonédncet (vMRI ) . VGet ky
obsahuj “ace nep8r nyl p9otL e moneaspin)lmd gremommeni/a
Patria sem™ahPRISia® Pomocou NMR spektroskop

Gtrukt¥Y%rne vlastnost. z| “%“Len2n, intramol ekul

El ektr-nov§8 par amalgPReatelb@clke8k trre-znoonva8n csipai nov 8
( ESR) j e met - da, ktor§ ®H¥dmaHi parcamakaoset i ek
Ssyst ®ma mi vo vonkaj Gom magmpetdiodlomapoNMR, \a
Spinov® vliastnosti Rdreakma g meotvi,z nmuisen & tasmoay naat -
poLtom el ektr- -nov xwytbw8 r®domreerrtulhoyvbin osgii n oevloe k
dtsl edkom j e EPRnolskpheggt § r mynm pAo L mgamateil peakrtar!- enlom
Spi nmi maj ¥s vo visl edkastmulagv o rshpitngsd¥niyt esdpanenr
di a ma g meetvihcokd® ®a ptroskopie PR s p ek

Vmi neral ogi ckej praxi najrozG2renej Gou
M° s s b aasgektroskopia Kkt orej je venovan8 samostatns
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325 LAT HEA O1 AOGOT 1T OOE Al AEOOT I AclT AGEAET ET L EA
325101 1 AOEUUAEA

Pol arje8e¢Gaobecnokivchavteksaohrowivw@Betv Wn. Pre
charakterizuje polariz8cia LasovT Vi Vvoj ] ed
pozorovan®ho v danom bode priestorEuTakhie sv
pol ariz8@8efunayembeaako Lasovi Vvivoj vektor a
smer G2 rPernii ap oslvaertilza8 c i i nastane usmernenie Vi

v jednom smere.

Existuje niekoYko procesowswyektbdndaz oyl sl ec
dvojlom aabsorp@ Priodraze alome svetl@l och8dza k Liastolnej p ol
pol ari z8cie z §Qbr.826.dpd nBhlpoldhopadwci a svetl a
proi uhl e dopadoPBrewstoe i ovs a( pnoal 2dekworz iaténmity ¥ u h o |

| omenom a odrazenom pol arizovanom svetle s¥

nepolarizované svetlo polarizované
odrazené svetlo

svetlo odrazené od nekovovych
povrchov ma polarizdciu
rovnobezny s povrchom

Obr.326Pol ari z8ci a odr azom.

Pol ari z8ci amadv@yvlaomom prechode svetla cez
i slandskT | kial ctit) saSveurzedel 2 na riadny | %L,
mi mori adny | %L, ktort sa odchTli od pltvodnd
vektory intenzity v riadnom a mi mori adnom
Vpol ari zalkmoipol hmisks gpso u H2 v an ®nikdyw ok § om® ®s oV wa
zdvoch spojenich k®bra327.i sl andsk®ho kalcitu (

Naj zn8mej G2pmw | mr i klgad genpaldvogdo Ppd iacwi d j e pl e
obsahuj “aca dl h® marklrwjnta | £k a jetnom dingreg@rrady paded avj Y%
svetl o I|lomdretkalmovacn@b syor koomdary® Pr v pol aroi d vy\
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tvorent tenkou vrstvi lLkou rovnobeHne ul oHAen
ktor§ Dbol azivldoviee nt§e nmke® ¥ roikeuh Yladh8® bsckll 2 K k a Gt

nahradent dl hT mi pol ymeri ckT mi mol ek ul ami p
j-dom. VOaka tomu, He molekuly PVA s¥% dl h®,
ich dbhGé&jahGi e, ako v kol mom smere. Pri SVvVo
dopadaj aceho svetl a, a tak polaroid pohl cuj e

Svetl o polarizovan® kol mo na mol ee&enpohroie| ekt r
prech8dza. Tento kol mi smer na retazce mol ek
sa tieH d@&iperzdrowht v

o-ray

\68“

Obr.32.7Pol ari z8cia prostredn2ctvom ni kol u.

Obr.328Sch®mati ck® zn§zor nenwiYavdyv gjen Hadtemej§ cd al arbioxhe ipe
takHe polarizovan8 sveteln8 vlina prech8dza. Vpravo |
Loho neprech8dza cez neho Hiadne svet|

Judsk® oko nedok§&Heepotaw o V a G®t spet hoi zdlaam®@ ¢

sa vGak d&8 pouHit+t Oal G2 polarizgtor, ktorT
smer polariz8cie Hiaremi3dd . n®ePpl ap %G8x i Hi adre
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vmonokryGt §8loeckioph clipetkt met - dac b ptaikcok 8I8Ra, b sRBa
spektroskogi pr i ktorich pr8ve polariz8cia svetl a
mo | e k %l

3.2.5.2 Koherencia

Koherencia (Obr. 32.9 | e schopnost zvaazku el eBtr omac
interferovat po prejden? ur Li t ejPodmienldua |l en o
koherencige zachovaie presnedefinovanef r e k venci e ( monoliha manmait a c k
danom eeldni | % z beHn®ho adnekoherentn®ho
dokpbeorovatewWalet enkejferstve (medzi dvoma r
jeh r Ybejoavrstvyyma x i nm8ilenkeo Yk o mi krometrov (WH®K),Yko
keOHe spont&&nne emitovan® fot-ny v rltznych L
frekvenciu. Aby nastala pozorovateVYn§ inter
milimetrov), je potrebn® [kduwHi 1z 4 dka@js evely &rde

svetl o je pr8ve typickim pr2kladom koherentn

3.2.5.3 DivergenciaaET I EIi UAEA

Pojmydivergenciaak ol i no8pciisau j Ya g e o me (©Olbr.i32.9. Divetgenkias | YL o
je rozbiehavost zvDrkewvgewkpl Mol | %L v oduk
zdrojom svetl a, ktorT7T vyHaruje sveteln® | YUle
| Y2l o v . BTva produkovant pl oGnim zv2zkom | %L
(GoGovka, zrkadl o).

?ﬁ\ B o AARF -v-r/'
'\J"‘J"‘J’~ —
* S St
Monochromaticke Koherentné Kolimovane

poknzovone

Obr.329Vlashosti el ektromagnetick®ho Hiareni a
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4 201 A Al OPAEOOI OEI PEAELAE | AOe&A

41 4UPU ODPAEOOIT OEI PEAELAE | AbOegA

Exi stuj %% dve z8kladn® rozdel eni a esemie,ktr os|
respektniowd ch dWHok pouH2van®hmohlMi @the ndiWwHo kR0

uveden® uH pri jednotl i vTichkapitoeRbekt rd m&g m ® mi
spektrumMe t - dy naj L asmien er &l ogiudR evja@pdauX i s % na

Ramanova
spektroskopia
~—
Mossbauerova Rtg. absorpcna IR absorpcna
spektroskopia spektroskopia spektroskopia

<— Stupajuca frekvencia (v)
10* 103 102 o 10' 10' 10" 10" 10% 10° 104 10° 10 v (Hz)
| I | | | I | [} ) |

1 | L}

Fiarenie Y regenvel Uy R | Mikrovinné [FM|  [AM

Radiove
I [ I [ I vl I I B I I 1

w* gt w* aw® * ot wt 10*F 1 10° 10 10° 0% A(m)

I
e s % i Stupajica vinova dizka (&) [m] —

Ziarenie

Radiove - dlhé viny

Viditelné spektrum - e

1 .
mlllllllim

400 500 600 700
Stupajtica vinova dizka () [nm) —

Opticka
absorpcna
spektroskopia

Obr.411Spektrum el ektromagneti ck®ho Hiarenia a metodi

DruhTm typom rozdel enideleapae k2 Flglekdkeg 1l alkT bhj
ktor® s¥% pri da (@Teb 41Mddtooddlénie samagsemer 2rviaen € e j e d n
pretoHe pri niektorfch met-dach sa vyuH2vaj?

7
rezonanlng metodika, ktor8&8 vyuH2va aj absorp
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Tab. 41.1Rozdeleni@a a j b e FsrpeejkG2rcons k opi ckich met -d na z8kl ade v

Emi sn

At - movs8 emisns§

Rtg. fluorescen

Gama spektroskopia

Ramanova spektroskopia

Absorp

IR spektroskopia
Rtg. absorplLnsg

Opt iabks®r pLng sp

Rezona

Nukl e8rna magne

El ektr - nov § rgzananaic

M® ssbauerova s

42 3DAEOOT OEl PEAET UAOEAAAT EA

KaHd§ spektroskopicks?s met - da m§ Gpeci fic

spektroskopi ck®
ktor® sa | 2Gia
vzorkou ad et ekt or om
emi sn® al ebo

VyuH2van® zar|i

pr2stroje rovnak® zariadeni :
energiou pr ozbikducdv aast®d o0 a jHi e e
sY¥% optick® zar i aMFeodki.al evd r8® a
absorplLn® spektrum zaznamens§yv

adambmiudke’ vymenovan® v

Tab.421Naj beHnej Gie pouH2van® komponenty spektro

Zdroj Hiar

Liernéwdlefe$Smov® vI 8§kno
viboj ky
obl Yk
Hi arivky
lasery
Hi ari Le gama Hiareni ¢

Optika

zrkadl §
hranoly, mrieHky
GoGovky
polari z8tory

Separ 8§tory vl

zr kadl §
monochrom8tory
interferometre

Detektory

detektory rtg. a a Hi:
pl n elyr®m (GeigeM¢ | | er ove, ionizal
scintilaln®
pol ovodi Lov®
foton8sobile
polovodi Lov® detektor
CCD kamery
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4.3 Vyhodnocovanie spektier

Spektr8 z2skan® pomocou spektroskopickTch
NajjednoduchGi e odL2tate¥Yns j e enerrgizaneemi
vyj adr 8 m&a dw o tmeit widé@ kk IRwlprekltetosk opi ioptickej | nov §

spektroskopii) na p8klubade poz2cie nameran®ho

Nai nt er psrpeetk§tciieur je moHNn® pouH2vat rtzne
pouHi tpedfaniowypu Microsoft Exceh H po Gpeci alizovan® spek
Viber pr ogr typonunetadywp sHadoodvanich Ydajov, ktor
Vpr2pade Ramanoeopii,ckejfrabiesovphbhe¢j aspektrosk
spektier jueYkngovdaufcihcik Tt asbo fatnva®ry.t i \eTkStcthp npir 23t r
textov® s¥bory vo forme energia (vlinolLet, %
ktor® sa daj % mrreviieski® hebio zsuoa Il iw2Ric\aay tca gafye k t r §

Vt akom pr2pade je moHn® aj odlL2tat poz2ciu |j

Vpr2pade prekryvu p8sov je VvVHdy nutn® pou
zl oHByedcival i zovanom spektroskopickom progranm
| de &lvmy kaHd®ho p8su by mal bytd!pvooddoub nd h Tgba
experi ment 81 nekhvo! | us proerSilandeajni @t raukt Yar e mat er i
pouH2vaj¥% semiempirick® numerick® kinenkci e, k

Tieto semiempirick® funkcie s¥% vo vGeobec
pol ohqur plsluovou al ebo G2nrtkeogur 8nhanxoi akodr\Whitej nazd rt eol
(Full Width in Half of MaximénG2 r lpa | e vi ci )viva@kpyofilopne g iast ej Gi
pouFi2cfbakers ¥4 uvaObed®L | ch vyuHitie je valLGinol
ktor 8 najl epGi e zodpoveds r e 8 | spektnoskopiit jg a r u |
preferovanmnfizi §8n

Vi ber fitovanT c hprogrdnew autonmatechy?r i LdHIMGivnGea k | e
upravovat rtzne parametre automatick®ho vib
maxi m8I| ne FWHM al ebo maxi m8I| na mi er a Gu mu
stredovej hodnotyd* s| edku wepliwavwal pbostsramotn®ho proce
hodnot u Gunmue,r ur ess pg.n 8 signabr@oiseGaidSIN) t(raenlgd .d g§vat p
pretoHe pri nesprs8vne nastavenej] hodnote m!?

m:t Hu byt akao®pEswnw Witraznej Gie fluktu8cie Gun
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Gaussian

0.45
0.40
0.35
0.30
0.25
0.20 y
0.15 /

0.10 - ¢ p

0.05

0.00 T T T T
1850 1800 1750 1700

Vinocet [cm']

Obr.431Pr ehYad pouH2vanich funkci?2 opisuj %cic

Pri fitovan2 | e aplzaMite® hreala dam&vah® ho
intenzite spektra dichzvar sri §mc8kira § pTep b esza  pt §i seoFl )
mat emati ckT mio fownkjceidannmidua hi ch | i ne8rnych pr

zl oHitej Gie polynomick® fundkicsleepke Irdminree za@

gpeci 8l nym pr2padom |jea, Mnsasblhuer %v a as peku
Gpecializovan® programy, pretoHe M ssbauero
sextety, teda dvojice a Gestice vz8jomnhe pre

sa va2LGina spektrbekldpickich programov ne

Kvalitu fitowdaktong «knlbwij®% ttesvw .uj ¥ izthoovdaun T 1T o
intenz2t pre . .ka&RAdIReékarkg/kp yroerr amtiHau pouH2vat rt;
takHe vHdy | eRfnaukttno® zpiosutH2tv,a kdsiomRvalpyrfitovgniaa m. 0
je jednoduch® vi zubg§lfniet gpvoa m®&Mmaa ns pee kntarnmee,r akne®d H

m8 Vvizu8§lne rozhrani e.
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I nfralerven§8 sap epkotuFb2svkao p h a kvalitatl@vne u
ekonomne#«&Gtar ukt 2 vna met - da. M: Heme ju VvyuH
viskume chemi kkiheh i kgvmredhwsdnh ckTch reakci 2. P
oGt rukvu@ze§cah mol ekwl . Takti eH mjkr onorAyn®t aal ni ac
amorfn® | 8§tky vo VG@Gdtriailelr vehepe sptek§aloskpi
p8§sov ud &V agoWyfadremm vem. Vmi ner 81 ogi i vyuH2vame
spektroskopiu naj m? H@aChliastenGer pke uomabgstus

51 & UUEEUITU DPOET Apb

Mol ekul ykryw®t gnMyova8 Gtrukt ¥%ra interaguj % s
aabsorbuj ¥ Last svetelnej energie. Molekul a
ktor8 je dschjo@jin8 stzamenizo z 8kl adn ®habsorpgia e xc
i nfraleRveri®@hoen( a, z8kl adnT stav mol ekuly s
m: Heme teda povedat, He mol ekul ae xzcaiztnoavnaennian
stavom. Svetlokt or ® viinbfrruajleer vene|j Last.i spektr a
ami krovlinnim Hiaren2m)j endHe] exmrért getait c kneojl ewkil
i nej . Preto infralervenY% spekttoskopiov®ad#i
VYyGGiu energiu akorownidirad erEen®h (@Y pHihazad&nioe
m& ni HGi u v IIRMkivads ednWHek)u, apkroet o s p! s mdlekyle¥s r e di
apotenci 8l na energia elektr-nov VzaYameormh al
vinov¥% povahu je elektromagnetick®eRivamenioa
Vinfralervenej spektroskotpiidc htsa jvd croot§k ok a
10°cm=16nm) . Fr ekvetHaebav[HzelHtafsg§ oval[Gou di |l eHito
pouH2vanou v infra@dewlvreonlegt ,s pketkarriosjikepdef i e
hodnota vlinovej dWHKYy % cm, jeho jednotkou |

Ak ! EQ&EGKHEeEBife kvant ovitavrsiy @G du ad @ mapkuau ak o
absorbuje Hiareni e fdolstavoEd @v ys i azrppernif2 b vzron gsot cahvgud
kspa2tn®mu prechodu ddioEnzmy=xlte ck®honastaaaohdyv
Vtomto pr2pade m?! Heemet akkognt(Rtaakniadviestaud ai rjfer al er
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spektr 8 przarihloa@jo¥% medzi jednotlivimi vibralnt
mol ek%l , ktor® m!Heme poViobhomahn®aktobavyfmalek
vi 8mcabdd®R pLnej aj Ramanove] spektroskopi e.

511 6 EAOAéT i OOAOU
Jednotl iv® mol ekul y wtbFrua lenxii¢csht awi@a k ovgoh ati 2a ¢
osymetrijit. ,j.L2 m je symetria molekuly vyGGi a, tT m |

pre damYaumolDelgener 8cia (polLet vibralLnich st
SO vzrastaj Yscou symetriou mol ekuly. Symetri;
energetickTi mi hl adi nami sY¥% moHNn®,

Vi br8ci e at - mov mial enoe i pk®mwW @ fc a tk§ mov T ¢

mol ekul §c hvidborcgc8idiz ai bka pozdWH 1 2ni2, ktor®
mol ekul 8ch je situ8cia komplikovanej Gi a, pro
oscilaln® pohyby. VibrHSoi @ prisadata-kmowivdletmdli
pohybovt zv. norm8l nych vibr8ci2. PolLet norm8l ny

jej vibralni ch Melakulappbatyv- maonYino(sgol et at - mov | e
v trojrozmernom priestore (vsme x, Wstzppom8&§vadYnosti. Mt He
rotalni pohyb, A& 3N &6d; a 6p ovdi Yoar arlonvincihc est upbov
a3 rottgBM®) nor m8l nyPohH esit GMBP»aciINES.I ngchypi bk 8 c
nel nee8wmol ekul vy. Vinimku tvoria |ine8rne mol
voYnost i (pri rot8ci i okol o ospr enkiteosrtS8b ojver
molekuly \priestorej. j.Z = 3N 8 5.

Z8kl adn® vibr8cie roetdeiYaj eméeop®@dYaszimvany
val e ddtretdbingo pd e f o r Mbddn@®LE)P.r i valenlLnich vibr§gci
va@zipyiadef or malL nObrcHhl.)duhoHr ekdzebnyci @ val enlLnT cl
vy GGia ako deformalLpdbtéhomNal Nk §v allaenfihdh ek lu | &
5 deformaldii mteSdinlad c o malLnich vibr8ci?2,. Pod
nasymet i(s) aagy®d r i €& ®) . Pri mol ekul 8c hrpvinoal eb o
symetrie mtHeme rozt ®dGi hnrdee {od)imal® @t3V)mdvSkou
srovinou symetrie m!Hu (Gbi. 6bXL.Val e ndled®oyarial s @®?
asymetriek®v%vizm8 g Obr. bd.®m)®Rowva n(® vi br 8ci e sa
noHni Lkov®, kyvadl ok ®%t ina@c ® MObm hit).on at vred B® ov €
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a Valenéné vibrdcie

WK

Symetrick& Asymetrickd

b Deformaéné vibrdcie
V rovine Mimo roviny
NoZnicovd Kyvadlovd Vejdrova Kritiva

Obr.51.1Mo |l ekul ov® vVvi br8ci e
51.1.1!' EOEOEOA OEAOUAEA

Vznk IR spektra je sptsobentd i nter akR| 8ula osc
sosciluj %cim dip-lovim momentom va&@zby. Vi br
zvi Git absorpciou elektromagnetick®ho Hiare
moment va@zby alebo cel e]j MmRIsepleklty.e, TiLetmo jwi bvi
dip-l ov®ho moment u, tTm je absorplLniT p8s 1in
ajeho zmeny pri vi brgcii S Yavi s i &l nsyoc hs yvmebtrr8ic
neline8r nyc(©brmd? & & é¢:zh Saymetnyk k lz8pmoirah chd n8bojo
spojen® so zmenou dipllédk®hdDOo MDD Me tht w GeWVky 3
Vv IR spektre.

o Q/ L /@ _@ 0\

Obr.512Vi br 8ci e mol ekuli gk®odwnl eallngymb) asymetrick§g \
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PretoHe exiesekijeomegatiedi tve knyesd z2ik aat -kmaarnbio

skupina e per manentne pol ari zovang§g, vibr g
mo ment u, ktoer 8i nstaenp? epgmujablRsop @l tnii §c hp 8rsioark
z| “alen2n. Cel kovjie hadi pz-meonvai pmmoimewitbrag8ci i S Yav i
Napr . I i ne 8 pmeam8nod iek-ullcav i COmoment , pretoHe 1o
vazieb C=Pom¥%“k oraygddz &.43a n ®P r | symetrickej Vi
kpredl Hovani uo poabloncohm vs2neeireeb, vt ak He vi sl &édni di

symetrick8 val etRlsnpS kuwirber 8ceiaak tj2ev ntaedaPrv asym
jedna vaztaubs&rprcejgdleHaje, takHe dip-love mon
vektorovo slL?2taj “IRApgkntete i ak82 wmndr SDebhoj mal
akt2vna, pretoHe mge nmouébuiatzplDed@ii gnanth mE n v
CO,sa uskudwdolmj eavseba gboemdbchovovet mé8¢chHa |
degenerovansg. Pri zl oHi t ej G2tcchm,mollie ksud §e hl ist
prejlRegektrat Zollt u p8&sov inishyenmeet ruvia EBnbovlda@tkRAl k tavsr e
spektr8§vmeGGek%Ilsymetriou s¥% mbwyGolue sjyerken ad wawtl
symetrick8 vairmemeidi melvewd®hlo kmotniemttou ,v i pb8 s8yc i

buOspektr8ch ahnepoz osrYuj #he n e j intenz2vne neH
vi br 8ci 8 m.pr NagNaadie-krhawde jv mol ekuly by sme oLaksé
avGak vzhYadom na to, He niektor® vibraln® p
vi brapg®daewh j e menG?2. oOal G2 m pr2padompris¥% dec

rovnakom polte dwiebrad lerbioc hv iomakdrofrekvernciol prefaeuje 2 s
spololnTm absorpLlnim p8som.

- Q@@ - ._:H;iu.—v-

| ‘f;_.)?f;_.)i ‘1'. ’

Obr.513Vi br 8ci e -mohg ksaymeE,Od krBe tvrail ekn8drevfad remmal’lnn8§, c, ¢
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Pomocou infralLervene] spektroskopi ed m! Hem
kombira L p@sy nappatkivad overt-ny, Lo s% zdvojnsg
norm8lne vibhi§®be DvkKemlny maj % obvykle ovey

nor m8l ne vibr8cie.

VeYmi dobre to pno2Hmadd Absokbcie rokolo 86001800 crit s Y4
splsoben® deafl emmalmimia vi br 8ci antij.e Nsepvlisroabzenni
kombn 8ci ou vVvi acpe§d chr ivi®2@tvémaovert: -nBrim vale
niektorich mol ekul 8ch komplikuje situ8ciu t:
frekvencia niektor ®hho imitektzé valeziRrovdlpaou e cvhydGaQac
har moni ckou al ebo kombi nmdlniom @ ansedkesteedvorA o U . l

spektier vznikne dublet.

51.1.2 Pi O O1T AT EA OEAghB®pPp 111 AETIT (
Ako pr2zklad si uvedi eme poOoVymanii @® 81 ba}c
(l'itne8rna) .

Stupne voYnost0 pypvaZyAideNgBe otho vyplTva,
Z=3,pretoHO m8 3 vibrsgcie.

PreCQvypolL2tame stupnZe3NdYMola2iohnovypl dva,
4, pretoCQME Gt yri vibrsgcie.

Obidve molekyi maj %% dve val esnylnme® i (i Jrikt&jmive ,v 2jzeéd/n u
medzi at - mamiskprae olvidodRatr-@nwaaHkvdabr uj Y%ednuo f §z
asymets(ipc k % d@ s as kjreadcnuaj ev,2 zzbaat i a Vat omyQd #Hh& s
Vi brpundi ivi 8z e.

Molekula HO m8 pdefiloumaln¥%,)aCOomBcdue £Addfoor malLn®
ktor® s¥% naxapd]j. o @bk dilvre® d(ed o.mmaaq “n ® owinlark 8c ieen e
tedadvoj n8sobne opedprmradmrol@R ®l y Vs#;mpkthriRtrte ev 0
spektroskopiiaRa manov e | neakdgvRamanorafi apekolRoskopi
neaktz2vna. VGet k¥ tsivdi aRanamogemjNspekirodkapik ul y H
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52 00p OOOT EA

521 )1 £AOAéAOOAT i ODPAEOOI T AOOA O &i OOEAOT 61 6 O

Od roku 1960 sa =zalali vVyuH2vat nov® spc
interferometer a WYWdaje z2skan® v IR spekirae i nt
matematic T m post upom, ktorT je zn8my pod n8zvom

spektroskopia Fourierova transforma L nnfrall e r vspaktBoskopia (FTIR). Z8kl adni m

komponent mi FTIR spektrometrov s¥% zdr erj Hi ar
a detektor. Spektr om&tter ojme ppmegojue rFlouma ep o |
vzni k8 graficki z8znam merania, LiHe infrale
522 4 0A1 Oi EOT1 OAAET EEU

Pri transmisnom spl!sobe merania prechg8dza

IR Ai areni a charakteristick®ho pr e dan% vVvzo
(neabsor bovanv) Last spektr a. Tak®t o merani

kvapalnom a tuhom stave.

AbsorpcialR Hi areni a v pevnich | 8§t&kachejpotzveglhmg
vzorkypr i praven® akoazprri8GaGlkiotvol |p8rtekpoaur,8tkt or 8§ j e
priepustnsg. Okrem toho, pri mer an2 samotnTch
na rozhrlagftkazdactheda uk Himalem®mu rozpty

Na meranie spektier dRoSbAkasvtiic hp d gH20ka sma jvm
tabletiek. D!l eHitou podmienkou pre priehVYa
hod2n pri 150 UC), keOHe ttm8 ov HRdlsgi®aej d | ¢
naj Lastej Gie meraj* pomocou polyetyl ®novich
Al ternat2vnou met -dou ku KBr technike je nuj
nuj ol om (paraf2mmuoviktoolre§j )s an an asoypssp eerkzan av lhpodn
materi 81 u. Nevihodou nujolu jegblHests8&§nvamh&n
(30002850cm) a def or mi850 am) c v i (B £t B p 2Cn .

Pidetail nej Gom Gtr ukf %r nvohno d @ ®Ydpiouu Hinit h @ r 8nho
transmi sn®ho | R s poegkttirokidem r@mo | asrpiozjaelnn®&hno nsi k r
orientova®p r e pamr 8z 1wyejv oriemt @ cori ewWtovanich spekt
intenzita jednowhivichrp&anogcumoBbuwidevanich
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0.8

0.6

04

Absorbancia

0.2

ol I M

>4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Vinoget [cm™]

Obr. 5.2.1FTIR spektrum berylulzok al i ty Spit § 6kov efBratdblateirek ¢y v

53 0 Op E 1 widethloditkej praxe

Pomocou infralerd&pn®flkjspakt rnoosnkookpriyeGt 81 ov e
interstici $lacCe, weled % i dei ¢ BA6) §¥b eerty | alv.e | i nt e
moHeme rozl HGa€EO, 2s tpopW@chedopoz2ci e. Oxid wuh
mol ekul an¥m8p oszt2@dmcu Vv (Or.e53.9).t 2 ¥oda men? svoju
vz8visl osti oddrpuhreajombme h Ge jN)a (Olwn 5.3la, bt ¢ ci 81 n
aoznaluj eme | avodakypullvoda typu |

PomocoulR spektroskopi e es@ko§mt po G@dtskyhnoeu d b rc kKSi
val enBag8ymetri ckd8defad remdddloB§SH ¢ ypov vid takme
vzor {ObrcaB82,533.Priradenijedmodnhi v i ktabu YkabBB4di 8§m |
ab53.2 Poz2ciaipeguoel irviznlychh typov vody je z
medzi H vmolekule HO aOvpr st enci tAsym@®droeck Bi @al enln¥
sme detekoval i i balRsmekiroskopiea monokr yGt 81 ovej
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Obr.531R®* zne us p0OacCQvbaryle & Wiypul,bH,O t ypu |1 jednon8sobne k.
c)HXO typu Il dvojn8sddB@lme koordinuj %ca Na

6 - 40
a { ez d
— BLSpola I — DUV pola
---Blspoic| | | 35 ==- DUV pol ¢
5 H 1
1 : 1624
. 30 .
1 1639 I\
Q4 ey ® A
o v ! Q 25 /N \
c i 1 c N \
g l v o 1550 g I \
= } \ = N
3 1 20
E r E | \ 1802
c c H N \
g § 15 p \
-2 = . Sy Lo
opre T e
1
05
0 0.0
1700 1680 1660 1640 1620 1600 1580 1560 1540 1520 1500 1700 1680 1660 1640 1620 1600 1580 1560 1540 1520 1500
Wavenumber [cm™] Wavenumber [cm™]
3.0 3.0
b — BLS pol a e — DUV pol a
-—- BLS pol ¢ ~=- DUV pol ¢
25 25
@ 20 @ 20
o o
e c
g 2359 5 2360
£ '® £ 15
73 73
& &
= 10 = 10
05 05
0.0 0.0
2500 2450 2400 2350 2300 2250 2200 2500 2450 2400 2350 2300 2250 2200
Wavenumber [cm™] Wavenumber [cm™]
7 o —r 30
C ! 13699 ! 13596 f
! \ 3664 ' ! — BLS pola — DUV pol a
E [ R 25 3649 000 UV pol ¢
Pt t .
[ L
5 1 i P
© ] ¢ )
o [ b & o
c iR g 0\ c
4 i 1 )
| ' o |
; rok bl ;
£ I o £
@ 4 i 637 1 | 7]
c ! I c
o ! o
- =
2
1 05
) 0.0
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Wavenumber [cm™] Wavenumber [cm™]

Obr.532Monokr yibs B¢ lotvi®8| blealyi ovbrat-L3Ghvak®hon8&§maéBukE8) a
(DUV) , bmeereaara®linomp r er u Goakamof( fli m8nadsZ ar a)
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0.14
36|98 PI-15 - Moravany nad Véhom PI-15 - Moravany nad Vahom

—3595

1 6I34

0,00 0,00
3800 3750 3700 3650 3600 3550 3500 1700 1680 1660 1640 1620 1600 1580 1560 1540 1520 1500

Absorbance
Absorbance

o
o

0,05

Wavenumber [cm™"] Wavenumber [cm™]

Obr.533Pr § GIRep ®kt r § otkearlyilty zZMor aR@awnaHAslkaam VISmowc iv

Tab.53.1Pr i radeni e | edn Ripl§is (ofibhe rpyol zuo rzo?vsaknal ncihc h  plR mo c o u l
spektroskopie; ¥ lIsdj ednon ®9® o bmneauk Yc,d0Mldddav otjynp8us olbine koor di nuj ¥%
Il

BLS-a BLS-c DUV-a DUV-c
L2GLia L2GLia DYsbrav D¥br av
Q0 [WcTrans. 9 [YcTrans. 9 [YJcTrans. 9 [ Trans.

HO1l-¢ 158 32 1540 23

HOIl- 1599 34 1602 21 1599 30 1602 18

H20 Il d-@ 1627 70 1624 29

H20 lIs-@ 1637 41 1639 27
CO; 233 16 2360 15

H20 llsq 3586 23

H20 11d-q 3596 70 3600 24

HO - 3637 31 3649 24

HO Il-g 3664 60 3662 22

HO | -@ 3699 70 3695 21

Tab.532Priradeni e | edn WRiplSisiibhe rpyolzuo rzo?vsaknaincthc h p omoc ou
spektroskopie

BM-8 BM-21a BM-22 PI1-15
Kamz2kgv8bwck'Jezuit«<Moravany n
Q0 [McTrans. 9 [YcTrans. 9 [YJcTrans. @ [YJc 1 Trans.
HOIl-@ 1602 13 1601 11 1604 14

HOIl-g 1635 32 1634 37 1632 42 1634 08
HOIl-gg 3596 34 3596 84 3596 51 3595 4.2
HOIl-g¢ 3649 11 3650 42 3650 25 3635 19
HOIll-g 3667 12 3673 26 3675 17 3660 30
HOIl-¢g 3699 41 3698 66 3698 49 3698 6,8

532 AAEOU 1 GEAUABAOI Al PEADPPDE UAEOEAOAT p

Pomocou viacerich analytickich met -d sme G
zahrievan? Li éBallth eDveadlvZzZm@OKy)tur mad 2 nu z
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(TDB) a Vlachoa (TVL) smezahrievali8

h opd teplo€ ch50 AC, 700a AC a

at mosf® rickom tl aku.

Tur mal 2 n zovléd rnd cchzol dBnbiEsedziskerylom a foitiom. M§& veYmi
nz2zky obsah Mg (do 0,09 apfu). Obsah Hel eza
6, 86 apf w)y GGpriteardtimkime Il @ ,H eitidikujep r 2 t onfrvpses & 2 @i §c h
aleboW. Tur ma lovateskarylsploa ¢ 1 om dr medzi ®,38\a 6,#0zoky o Hk y
zahriate na teplotu 450 AC a 700 vAGroenNghkazs
tepel ne nwakmiavenT mi

0.35 4 ::::::“tffjﬁ;““‘*

A ad —— TDB-450
0.30 —— TDB-700

03 | TDB-900 |

0.25

8 4

gé 0.20 o1

_e i

Q o015

Ko}

2 ]
0.10
005; ‘/ﬂﬂ\-—///,////,////‘\\\\\\\\\\“‘\—_——
o‘oo- . ; . . . ; .

T T 1
3600 3400 3300

wavenumber (cm™)

0.20 4

— TVL
B — TVL-450
02 TVL-700
0.15 TVL-900
(0}
O
c
@
0 0.10 H
[
(o]
(%2}
o)
<
0.05
] o1 e
\—~—~p\”,\
0.00 T T T T T 1

3800 3700 3600 3500 3400 3300

wavenumber (cm™)

Obr.534Infral er ve n ® a b svaorigkllDB @) asTple(B)t r §

Hydroxyl ov® kiupdvotly@inr®ayk b ¥aip o zVi cp oc82¢3hcOH |

umi estnen8 na trojn8sobniej nnmis®mbch ¥, teakk coa r@d i sny
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kryGtal ogr af Po Kk 3 ceage koordmavEelvornaZz @ .jednouY k at i - novou
poz? ¥ okryOH) aZ-( OH) sY% kryGtal ogf &a¥ s lcdkokjene e k vi
vod&Bkdashi | npp ¥ akbpwW. To m8§ za n ®ariestrbrogk8 ssocovz di e
OH v infralervenich spektr8ch tWHTIRapehov8shr
s a zpoSdsp o v ¥OHaja%di§ d z380omeaH3700cn. P §¥QH s % v obl ast |
d 3600cm*(Obr. 5.3.4).

Zn2 Heni e obsahu OH skupfwmvoYnekinileedtkuz dOeH
t ur maplr2inut epl ot §c h pataovam@iionfA@ L & oV @ ndboch spek
GtudovanTchbrvEiomi gkraznej WpoeKeldie ph oMo z&rca
pri chddelaxd lkigec o

91



6 Ramanova spektroskopia

Ramanova spektroskopiasa vs %L as nost ak avdyeuntizevkao mv v 7 s k u me
vpri emysl e. PouH2va sa p@rnii c@t akizik ofirekalemilaf
vi 8t kach rtznych skhi®@reamisheé al voi if yzd key wH2 v a
i dent i fniek 8dnmowm emi8l nych f §z, pre gedeGt gukt 2n
identifik8ciu idrhahfagmhavkamebav razl 2 Geni e i mi
fluidnich f 8z, na i1identifi k8ciu inmkne®wmin. M
spektier z2skat prOaVv & iee nd aj, @ r greatprGe va p ¢ v osdyel
apr2rodn® drah® kamene.

61 &QUUEEUI T U DOET Apb

Ramanova spektroskopia je typ Vvibrk®lLne]
Hi arenie (typimkyi mteamrraguwjae ®s bkaBickeoedziay ¢ b r
vinovich dWHok & pepjréondiuckhujstcparhyjbeodmm nelln® spe
vi br 8ci 2. Ramanov rozptyl |jaalOp8o neortn-en osvl abel rp

pretog pri Ramanovej] spektyrzdicgvailg i i nevyhnutnT |

Vo vGeobB&cmomnteir 8l y pri i zbovej teplote v
energetickT stav) . KeO svetlo reaguje s kr
rozptilen® niekoVYkRanjil esipgthsoovb ntia z pRryvii,m vj ekt or
zachov§ energi wezdnewan el dic eshpyyd) ObbsBmy. o(a | Gmi
dva typy Ramanovho rozptylu, priktersha zmen2 enedgiarfoaptyd ) (né
a antiStokesov.Stokesov rozptylnast ane, keO at-my v kryGtal
vi bralnom stave) absorbuj % energiu dopadaj %
vi braln®ho stavu,; dopadan %c ij efhoot -pn' vsotdrnaR®nfu es
dWHka rozptilen®ho svetla je posunut 8rismeror
anttSt okesovom rozptyle sa energia pren8Ga z |
nNg8sl edne s% at - - opksPonpnegm®t gparm mtiobrk8ci 2 deg

vi braln®ho stavu. Rozptilen® svetlo m8 vyGG
dWHka rozptilen®ho svetl a pAdiSiokesogrozptytsar om k
vyskytuj @ m&mejStlbketsov, pretoHe vyHaduje, &
hl adi ne, keO s ni mi | aser i nteraguj e. Konkr

92



teplot8ch v rtznych s¥boroch viazani e at - ma

SsY vibralne akt2zvne pri i zbovej teplote, s¥%
IR Rayleigh  Stokes  Anti-Stokes  Fluorescencia
Raman Raman
Elektronove A
stavy
vitudlne U N A [ B
stavy
0
ol |8
0
3|8
21 |8
2 |3
L
Vibracné &
stavy v
Z&kladny h 4 \ 4 v
stav

Obr.6.1.1Di agram energetickiTch prechodov rtznych

Aktivita vi braln®ho reHi mu \Y; Ramanovom S

viazanTch Ka&td- ndoowpadaj %ci | %l interaguje s ki
rovnakej frekvencii ako je frekvencia dopada
pritahovan® r!znymi smer noibal D8Wwi svliTanzPa nfi & h 1 «

pohybe elektr-nov doch8dzadat -am -smao votm vjaa dp el
Zmeny v polariz8ci.i viazanich at-mov produ
spektre. Chemizmus a kryGt 8l ov§ mGtAuu kvtz¥ari & nri
Sptsob va&@zby medzi at - mami v Gtruktvare kry
at - mov a mol ek vl (ohTbani e, nat ahovani e, ot
symetrie kryGtS8lu.

6.1.1 6 UT AE 2A1I PUORODARUAT OLAE ACLTE

Narst ani e va@zbovich dWeHaolkrge ambsovRanandwm @ns mi
posun (cnth). Krat Gi e, silnej Gi&s Wwtnhap® vy GGBED ahpGheeR g
slabGie va2zlgi B@hemhagdadjouly wed¥a howv@ite akor esli | n
vazby
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6.1.2 : UOEOI T O1 2A1 AT1T OLAE OPAEOEAO T A 1 OEAT OUA

Optick® indikatrix aebigktyi magkné&rhnehtd®Hkazm
zodpoved8 veVYkosti i ndexu | omu v dastnostm s me:
kryGtalickich | 8tok pozdWH jednotlivich kry
vplyv na orient §8diou vibaka mdvah @ sageikptfreaabet v ek
spekOpBi ck® vliastnosti a stwaars immedtirkiakkou X j ¢
kryGtal ogr &dbied.k)i ch s¥stav (

Tab.61.1Vz+t ah metri ky jednotlivich kryGtalograficktd

KryGtalografic Metrika Optick® zar
Kubi ckg§ aa::b?‘\c: 5 - izotr - -pna
dexagonsina, t 4 F g P oS anizotiiby
Rombi ck§ 2 a: IA b: Ié c: adnviozj ootsro-vp§n
Monoklinicks a j éll :b SQOX adnviozjootsro.vp§n
Triklinicks éal'blAl icé i adnviozjootsro.vp§n

6.1.21) 1 AEEAOOE®@ EUIT 00& bl UAE 1 UOTE

I ndi katrix izotr-pnych | 8tok m8§8 tvar gul e
rovnakou rTchlostou vo vGetkTch smeroch. Z

l omu rovnak¥% veVYkost vo vGetkT7ch isnmeirwoklhqgs tla
G2reniva v®dé&wludhanom vp)aindwulmne(d\l)?:N#E. Ramanov® spe
v

izotr-pnych miner 8l oywSssowykmemnma i zmehygr i n8 eir
| Y4l a .

6.1.2.2 Indikatrix AT EUT OOEMAIUIAIEOT OLAE 1 UOI E

Mi ner8ly kryGtalizuj Y%ce v tetragons8ldonej , h
jednoosov®. Ramanov® spektr§ Ypsgssbememmner §1
pol ariz8cie | asera. V gmeamoosokiohom8cskhasche
richltjs.t ojuednoosovsg§8 | 8tka m8 iba v jednom sm
spr8va ako izotr-pna | 8tka. Hoci indi katri x
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kruhovi . Akclk &jdesdyn@tossloorgerhaof imi ner 81 u ori ent o\
| asera, nedoch8dza kpgmewd& ijrtémzsiery pRamamax
X, doch8dza ¥p 8saumaora indikatrix ¢ elpga.t

6.1.2.3 Indikatrix AT EUT OOaOB 1EU O OL AE 1 UOT E

Rombi c k ®, monoklinick® a triklinick® minet
ktorom sa nach8dzaj % dva smery izotropie (dv
Vo vztahu Kk int emzsipivimPdDRPoamoavii-cgh a ako pri
| 8t kach.

6.1.3 LAI FREERDTAU 1 OP1 UOPOEY AA 2A1T ATT 067 OPAEOOU I

6.1.3.1 Tepelni efekty

KeO dopadaj %ci | aserovf’ | 2 i nteraguje s
Faktory ako veVYkost, chemiHuk® vpalpbdRBamite ak T M
mi ner 81 schopni absorbovat a rozptilit tepel

6.1.3.2 Horenie

Ak nie je kryGt§sgl schopni dostatolLne absor
vzorka sa m!He sp8lit. aPRroehjnaevdm® aho rlei neiran ev oG ky
rozmery | aserov®ho | %l a.81P0i Omal evjo weYvk kst in
dochg8dzat k horeni u, nakoYko mal ® miner 8l ne
|l asera. Drah® kamémeée , olpv e ksp & e ndshixe nyikan¥dz@haom i
a obvykle s¥% priesvitn® alebo priehVYadn®.

6.1.33 $AEUAOAOQOUAEA

Mi ner 81 vy, kt:Or @ Wb s alebjydr &t ov at % proces.
produkovan®ho | aser om. Odstr&8nkElei spvedbi al &
zmeny. Dehydrat8cia miner8lu sa m!He prejavc
| 4L na povrch miner8lu, alebo sa nemus?2 prej
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6.1.3.4 &UUT O6i Ul ATU j1TAOT OEOEAAA O AAEUAOAOQOUAET

Ni ekt or ® miner 8| ypodhieahparj.¥ kfr8ozkooviTtm PzbnGernCg m, e

vystavenT plsobeniu | asera.
6.1.3.5 Luminiscencia (fluorescencia)

Mi ner 81 vy, pt ec®odip@akyy W z,wvrykalz uz &mad umi ni
Fluorescencia mtHe zatienit (pryelomytah uRdmand
napr. tremolit (GMgSEO.{OH),) , m: Hu inkorporovat do svoje
zem2n, podYa veVYkosti a koordin8cie pozz2ci
ovplyvbuj ¥% relevantnost vT kopomKledOWH eme/rGarki an i R:
prechodn® prvky maj ¥ charakteri aniineck®& I | gmir
v e novVv an Rankaaopail mio i ia sspektrodkapid

6.1.36 ( Al EOT OU HOOOEOT O

Miner8ly so Gtrukt¥rou halitu produkuj % Ra
v d!sl edku pr2tomnostavysdke) symeatiiei o pasd ajedaui slYars
na povrch tak®hoto mi ner 8l u splcsmeb?2atr amwkvmi
znegovanwsi hav8ngiie@aom smere je rovnak8 ako v |
interferencie). Visledkom je Ramanove spektr

6.1.3.7 - AOAI EEOEUUAEA

Met ami kfeista®au s por i adanosti , krkw@tnElkadv eyy dGtslu
i nkorpor8cie radioakt?2vnych prvkov (U, Th)
met ami kt iiazn@ps. imonazigp a tkr- n . Met ami kti z8cia m8§8 vI
spektr §, Sptsobujpé&s eniznubietp 8 s Pasunye frekvericip 8 g o v

ovplyvbuje G2rku p8sov.
6.1.4 6 LET AU 2A1 ATT OAE OPAEOOI OET PEA

Ramanova spektroskopi a poskytuje veYa vVvilF
mnoHstvo poHadovan®heGmap&hé Fhant skt nflaaj sewn
pr2pravu vzoriek. Prenosn® psr2ksttorrdijnme upneonbbAunj ¢
ako s¥% napr2?klad drah® kamene, ktor® s¥% s¥YL

mY¥z e 8c h.
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6.2 Ramanoval O E1 E O gpékiraskopia

Pri mer anh RKRpeknioed csa veYmi Lasto vyskytu
zni Huj e kvalitu rmRiaenaedbw i tb spehk€Gaudcamanmo m
miner 81 i

Lumini scenln8§sapekhbobbesBomeaan?m energetick

centier. Energetick® %rovne l umi ni scenlnTct
Yar ovbou, ktor8 s¥Wvis?2 s fyzik8lnou povahou <c
ktorT mi pocerthrSuma. | de 0 ] av emi si e vidite
el ektr-nov®ho stavu. K spont8nnej emi si i do

at-mu vyssapaujzBkeé mune,] hl adine dod8 energia
hladnhuadch8dza k absorpcii, at - nkE;-&b s cArbbyu jdeo G4 oe
spont 8nnmyszematsiimm n8§sledne prejst na hl adir
(z8kl adnT stav), prechod na z8kl| &dB:Y hl adi nu

LuminiscenlniT ms¥ akt ipw8tpeaidmy prmi exeh&dmo® pr v
snezapldadonii bm.t 8Jednotl i v® aktiv8§tory s¥ z8r ov
s Y4¥ G a Fé', Fe*.

Lumini scenmhajacrenzmé& el ekt CFm@xf®& olnd n fgiug 8rc§
a elektr-nov® odpudzovani e, ktor® je visledk
prechody od z8kIl adn®h o'Ays t ‘@yalAye ey (B XtME ovan®
elektr n o v Y2 k o Bffaipganady topletoty - Ty a®Tiyg- “Tga’Tyy- Az Tieto
el ektr-nov® prechody s% spinovo povol en®, t
momentu S (viac kapitoleOpt i ck 8 absor pl)n 8 psrpeetkot rprsik opi al
kabsorpci. svetl a. Pre T uminiscenlLn® precho
doch8dzsai najokzak8§z proimrmree vlredrkom PPravdepod
s% napr 2kl ad pliga®Ek0rd PreGrav oktabdeckkij nyk oor di n8ci i |
tTchto prechodovz adpgkonead 8k ondGP0aamit NG r @8 @ mi ne
sobsahom Cr maj % obvykle virazn¥% Lerven¥s |l um

Lumini scencia mtHe byt @'t + ee n B, pleg ttvo mn o s t
v y h as 2 (qguanchjng Pr2tomnost Heleza n8&8m indikuje
od!l i GnTmi oxFedalFd')y min“ustavmi elnT prenos n8boj

rovnakimi ox(F&oIFe). mi stavmi
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6.3 00p OOOI

VaLGina

interferometra, detektoraekektroniky.S 4L a st o u

srtznou HAdsbopbmuHi areni a

EA

Ramanovich spektr

moHno fokusowak opaHivaoekia

pretoHe Ramanov rozptyl j e
632,88 nm (LervenT), di-dovT

Ramanove spektrometres ¥2 dost upn® ak

Vs Yl asnunsitnier mdsj- lgast ej Gi e

soptickTm

pol arizalnTm

spri emer dOmlle¥%lva&Gak moHN® vyu
Ramanove spektrometre, ktor
di el a, drhihs®t draincekniborminy &mli e re ;a ®largeh n

Ramanova spektroskopia je jednauazj me n e |

Pomocou prenosnich

aj pr 8Gkov

ke OHe visl edn® sgekievkG ertdk8\mjhen & i/ It -ogni i

®

ometrov

pozost 8va

monochrom8tor a S Va
j e rozsalBudJw) i kR aoHAL vl e mi

mu srho nboycth rwvwoemarmii c i

veYminapriHaKei . Pou

ndJ3 nm

(modr 1),

o dsistggferometro® (s

Hi + aj

v y u H2(mikrop@ektréeetmea n o v e
mi kr os k o pikrogzmekocho r ® u

nN® typy

® umoHbDuUj Y% analy:z

nN8rolLnTch met - d |

s p e k tokancaea tr edrvsit§ | e§ onuoH nv@a j avm

vzor ky, p f i8 z ncvhehmahecako8y G kt & y Ha O @

sa najla

vibrusy (umoHbuj % aj n@bédramwiy« afv imiGadnii®ddb yitn k | °
%l omku kajmebadiGasPatmleakowwe Yk §

neupr aypyend®be

zaostreni e, 2ktaacdre§ mi Gako Rmmanov ho
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Obr.6.331Ramanovo
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Vpr2pade merianrkilasizfil2uijdenitciheH podmi enkou i cfh
samotnom mer an? s a mi kr oskop z amisntearB leu. pr i
detailnej Gom Gtrukt Yr owoime rGtt g/ada pud g et owh o dkne®) Hpe
visledn®ho¢pspehbmnost, resp. Il ntenzita jednot
uHi tolLn8& pri inter.pret8cii Ramanovho spektra

6.4 0 Op E | ridethlodickej praxe
641 ) AAT OEAZEEUAEA OORdmAroyejispekiroskdpiiel AT O

Pomocou Ramanovej spektroskogie jm® Hm e pr i a mo ieuoktdedrigkcho b s a d e
pozhai z gkollaodeyO-ph& st T m aj pribliHAne identifik
turmal 2novejaj spper svkyubprivisye nT ch kameboieh, Kt c
poGko@be 8.8) ((Bal 2 RO1%R § sagtzi 3470 a 3590 ¢m ¥4 d ! su ielrk ®ani 2
OHv powuz&smioil oLnT vrchdDsady @ td®@hioa b ®d Vlotkoom t i e
v y2Géko 3600 crhs ¥4 vy vol an®v vp bWdscpiod il nGH vrchol tro
YOq (Obr. 6.4.2.

P8§sy pri 34w vazio r3k48Bcth cTml, T2 a T3 Y@tbHno i |
skup?2n s dwrmithiadAtdlebdili (Eab. 64.10br.64.3. P8sy-352kcim 3515
vo vzork8ch T5 a T8 s ¥Opr abwdkd paqdckaothl rmélidp roancu |
VGet ky vzorkwi3ob3lahtifB3Ip8smdime byt YOHsl| edkor
uspor FAHFAI'RIg 2 kfedry® i ck® pr e t udaomil ?¥gtakd s ahuj
n a p r drdvit adeldo uvit.

0 v 38 bl

& S A 2
by ™ 3

E 52 2 A

Obr.641Vzor ky turmal 2nov
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Obr.642 gt r ukt Yar a etdunroma li2viiumis Gt r ukt Yar ny mi poz?c

Tab.64.1VI n qdn®dp 8§ s ov vH bwv 38 zaRarapvgdhspéktr§ cht ud o v a n TSkratkyhed o r i e k
l ok8l ne uspodvlamd@ih® téinterata 2 ci e,

site 4 |4 4 w w
l.e. ZAIZAIY(AI,Li) ZAIZAIYLi ZAIZAI"Mg YAIYAIY(ALLi) Mg Mg ¥(Al,Mg)
o] I o] [ 0 | nj | 0 I
Tl 3484 0.63 - - 3570 1.29 3677 0.04 - -
T2 3470 013 - - 3579 0.36 3649 0.06
T3 - - - - - - -
T4 - - - - 3553049 - - 3730  0.05
5 - - 35150.95 3557 1.25 - - 3717  0.21
T6 - - - - 3567294 - - 3724  0.22
17 - - 35210.23 3567 1.18 - - 3715  0.06
T8 3470 123 - - 3579 1.41 3648 0.12
N2zku inte%Hi two wvvizborr§ke8cch T1 a T2 moHno p
vpozWci Lo je dobriTm i deelthdiitku.L n@mi“Glvarkeonm ef |
vzorks8th @&znalLuj e, He by mohl i obsahovat Z\

pravdepodob n elbatul \izétla i gpalobrielako-Td a T 8v e Y mi sl abT

WOH pri3648cm, preto je pravddpadobn®VzBekadd4oj &
vi br8cie OH s% iba v usporiadan? S Mg , n o
Vdtsledku toho je moHn® zplreHemikd atdumrt ma IFken u 8§kt

t. j. dravitu alebo uvitu.
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gtudovanich bol o 11 vzori ek pr2rodnich |
predpokl adan8 HPHT Ypravam(Risdenhchav®oeth
kr8tkovlnnomudjt rvafd lad cow({Wwm284nn(DW HI6GnmEQir2

6.45). Iba dva diamanty nemali luminiscenciu.

Obr.645Lumi ni scencia Gtudovanich vzdidhek|ldnamaftdoVy ey KA

V optickom spektre sme pozorovali tr z 8kl adn® p8sy, ktor® zo
at - mov N dSnmadat r i at - my dHBY50XmmpPpposksedrei e: d

vakancia®dNV(GoumPdku,s 2 k v bl {Obrk6ts)t i vakanci e

Def ekt N3 indikuje djamManttakypuidantifoi kzo

pr2rodn®ho ptvodu, pretoHe Opm6Hd@t i ck® di aman
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Obr.647Ramanov® spektr8 Gtudovanich diamant

Syntetick® diamanty vznikaj % pomocou HPHT
(CVD.Takmer vGetky HPHT sy ntpdtaiCVhdamantyd fleemtey p a
zar pdievaHne.Zk ieyypavbl azni kaj % obomdlb.N& mi t o
z8kl ade UV/Vis/NIR spektroskopie m! Feane vyl
Gt adi um preuk8zalo pr2tomnost absorpLn®ho pS§
nm@©br.646 , tento absorplLni p8s je charakteri st

predstavuj ¥ 98 % vGetkich pr2rodnich diamant

Val Gi naaniGthdodi amantov | e Hl tozel enTch. |
luminiscenicie v Ramanovom speptiec638 nm NV( dus?2 k v pr2tomnost. Y
nm NV°(dus2k v pr2tomnosti vakancie) moHno ko
typu la bolaupr avovan8 vysokim tlakom a tTekwl ot ou
upravovan® diamanty vNBlpa#bmiH3I(de&d dbsd »kplLo@d

vakanciol(N-V-N)°pri503 nm @ § s 550 mm(Obr. 6.4.6).
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7 I DPOEAEU AAOTI OPéT U OPAEOOIT OET PEA

Optick8 absorpLif@AS)spekdr osskopilaje uH | ej

absorpciou viditeYn®ho svetla a priYahlTTch
Gt Udium pr2Lin sfarbenia miner8lov. KelHe |
kovov (napr. Ti, V, Cr Mn , Fe, Co, Ni |, Cu) vV rtznych o
Gtudovat aj kryGtalochemick® z8konitosti I ct
absorbuj “aceho prvku, cez ur L o \etaily ake jeadJahn d a L n @
Tell erova deform8cia Gtrukt¥rneho pol y®dr a,

71 &UUEEUI T U DPOET Apb

Optick8 absorplng8 spektroskopia je zal oHe
viditeYn®ho svetla, pastomkbB8v&ovbamG®hovams
dl hovli nn®ho ultraNaaklrew@hqg e( P\W)t r Hiba®e wiyas.vet

Hi arenia deje. Absorpcia svetla sa udeje vte
stabil n@a sakawwx, st uj ¥» energetick® hladiny,
obalu je v z8vislosti od prvku a jeho va@zby

oblastiR, ktor ® REpekjiebsbmpi e. NajvyGoGve eakegkhk
p8s. ViditeYn® sveako m& eGakgeatyiGGk &4 ermev gh
Lasti prvkov ( Mgz HQ\CH,), pto Jietorai dmotl eeYkn/® s(vCeQ | o n
javia sa akb bhbzbapgdirer®@iodk o umS8 v aslae nellneik tpr§-s
dostane na vVvirtu8§l nkut o(fr8e sstaabnd /g d zhal adi mead z
vodi vostrhiemepggsamvodi vostn®ho p8su je dostat
teda jehatakmemk a®ldi u¢ sa vracia do z8&8kl adn®nh
rovnakou energiou (elastickiT rozptyl).

Exi stuy®ces&ak Rtor R@vvead®Wbkaslhs orsgpeikit rdat a
do Giestich z8kladnich typov.

1)El ekt precw®dilowvbirt8gncov prechodnich kovov
tabuYky. Medzi naj beHnefj GirteFés b, Cdb®Pyi pafthi
prechodoch dochg§8dza k preu@protlijaddoni sp¥¥abeénon
absorpciu vovi di t eYnej a NI'R obl asti. Ti eto prec
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|l igandov®haé klpodk@am tohto procesu j u zel en®
el ektr-novich gorrebcihto8dlooavl eCra g meier ven® sfarbe
tohoit ®ho procesu. Divodomenegizlgndbu®o palWhguh

korunde, ktor8 pos¥%wva energetick® hladiny ab

dXZ.yz dzz

—eg

“~
nekoordinovany d* kov s,

NN

dxy dxz dyz
Obr.711Sch®ma el ektr-nov®ho prechodu (modr §

2) El ektr-nov® prechody spoijem® w©a pdeslhh:

vGeobecnosti existujY dva typy takichto prec

Prvi mrjesun vn §h8arjca -a8rRimeksautni -sna smeérdigandu di at
¢ k ¢{Ligand to Metal Charge Tr@ahsA&T, Obr. 7.1.2 alebo naopakov ¢ (Metalton d
Ligand Charge Trandf@¢iLCT, Obr. 7.1.3 Pr 2 k|l adom m! He byt pres:
obsaden®hddorlbiiaBtl ul Me obB'sadee®bopoebhb8lupp
energie akmpr edhrkkdydombv®S,Mkcov pr echodin e hs ak o vec
absorpciou v UV oblasti, hoci v pr ®pebde i -n
Crzasahuje absorplni ,p&sdeak ad @ rwij diivtug ¥n enja j sh

fialovej oblasti, ktwo§ §f ad adnei skieooinc kk miem &
heliordordodr oda berylu, je sptsoben8 pr8§ve tTmto
T A% Presun naboja z ligandu na kov

ot Ligand to Metal Charge Transfer
{2 M OS2 - 1K STV

nekoordinovany d° kov

HHNNN

';' sigma orbitaly ligandu
NN

oktaédricky komplex

Obr.712Sch®ma presiugand@bojpaknov (Lerven8 G2pka
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— — — — —

m* orbitdly ligandu

——

Bttt

nekoordinovany o kov ~.\ Presun népoja z kovu na ligand
Metal to Ligand Charge Transfer

]J_ pHy,  en

oktaédricky komplex

Obr.71.3Sch®ma preg&orvwu m@bodjgand (modr 8§ G2pka)

Druhim typom pmegdunwahgbbps (Ipteréalengdharge 8b o a

Transfed | VCT) , ktortT sa deje medzi (OthrvolMaPrik at i - r
tomto procese sa n8boj pres¥%hva medzi kati -n
tieto kati-ny obvykle navzg8jom zdieYaj %% vrch
sa nach8dza mini m8l ne jeden spololni ani-n.
proi veyYmi n2zkyNdaj orm$Smejo@? nk apvria?! keloalldnai m pjree smenc
medziF€aTi*v zaf2re splsobuj %ci jeho modr® sfarb

Presun naboja z kovu na kov
InterValence Charge Transfer
(IVCT) —

.
~
S
-~
~
~
-~
~
“a
-
-~

HHNNN

m* orbitaly ligandu

Obr.71.4Sch®ma medzi valenlLn®ho presunu n8boja (

) Absor pLn® s wrpadmsyoben® el ektronovTi mi prech
vodi vost idbm7lH8s Ak el ektr-n absorbuj etafeot - n ¢

-

sa do vodivostn®ho p8su, je teda uvoYneni z
kaHdT fot-n s vyGGou energiou bude tieH ab
sulfidoch, vidar Tch j e menG?2 energeticktd rozdi el me
napr2klad Typiscki éanBjper é &kil malbar it Ktspr ®lod e 8r
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medzerou medzi v alppihdmmart bau j Wae biuv ot srtannisnmi s i u
dWHAKk v2LGou ako 600 nm, prilom svetlo s krat
Vpr2pade sili k8tov je absorplLn8 hrana posunu

a vodivostnim p8som je oveYa valGia ako v su

gpecifickim pr2klkadomch¥“tlypvw?2abyr afeidtz,i 't
kovoch) al ebo zvl 8Gt ne Gtrukt Yar ne uspori ad
el ektr - nmi V. r 8mci vistiev grafitup)8sap?! sloobu
Sptsobuje posun absorplnej hrany do NIR obl
oblasti.

Pr2tomnost pr2mes2 v niektorTch miner 8l och
uprostred medzery medzi Akalsean LenlTenk tar -vno dp ov oasht
menGou energrebn8ak@ peepbod do vodivostn®nh

hl adinu vytvoren¥% pr2tomnou pr2mesou, rozdi
p8§som zodpoved§ vl mowWdjarkeWHlke @b &kd @mawamn @ H:
v Gtrukt %re diamant u, ktor7 vytv8ra energet.
diamantu.
3.0
?25‘ ZnO
8. 2.0-
€ 1.51 absopénd hrana: 386,3 Nm
g 10 ] pdsovd medzera: 1240/386,3=321 eV
0.5
0.0 —h— —
200 400 600 800 1000

vinové dizka [nm]
Obr. 7.15A b s o r p L ndptickom spakere Zn0O

HOvert -ny vibralObicelf) nan eh®h ad oOvH sa bhvyklé n
prejavuj %% absorpciou v NIR oblasti. Od absor
vOaka ich menGej G?2r ke. Obvykle maj % i1 ba ma

hrubich viatbevoVhdabsopds U eakemej tTmito pre
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Zakladny méd /—\

Prva harmonicka vibracia

Prvy overtén
Druha harmonicka vibracia
Druhy overton
Tretia harmonicka vibracia

Obr.716Vysvetl enie ov na pr2klade stojatej vl ny
z

Y,
®ho m-du.

S55El ektr - nov ®op be ¢ l@dadogidv\a aktinoidq®br. 7.17)sa dej Ya v

r §mci vn¥%tornich orbit8lov kati-nu, takHe
|l igandov valenLnT mi vristvami at - mov®ho obal
prvkov virazne uFdQire kawmkio aa msaonywGlanaRr epd scyipHd
vinovej dWHKky pri zmene oxidalLn®ho alebo koo
7
1 H
248 | ! :
EH R
1 4y ! Y i Y
186 1 ™3 i *For
- T i | 5 4
d BE & T o
o I} : a2
i i £ i
[ 3 bl ! 3
: ;' T 1372
062} i i i
| i i
| 4 i i
| i i
i i i
0L \ 4 . \ 4|15/2

Obr.717El ektr - novf®@r pi ¢ehodyn er bi a.

6) Vo viacerich miner 8l och ejl @ k¢ tda rebeoviTec hs
absorplLniamoleié otvviieh i - nov vznikaj Y%cich pod
Pr2kl adom m?! Hwektony A" skbstitumjezdSH vy t v § r 30O [ Al
komplex(Obr. 7.18). Tento komplex neabsorbuje Hiadne
kr emezfarebnt . Ak je vGak oHiarenT ionizuj¥%
prirodzenej r §tdn aovaikaa arnit ynanojremder) , z Hkoor di nu
t ak He VOj4fiklo§npll &Ix prej avuj %ci svaj oldabtisadHpgp c i o u
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prijat2z voYn®ho elektr -nwH s¥7T smeamdk oom jed ekanr
hnede ] odrody kremeba, ktor§& vznik8 =zl oHen:
prech8dzaj “aceho svetl a.

Obr.718Vzni k far elb s®h o kojmteritadeSinat farebn® @entr§, pr
V z § h n e*tbgbstitilje Siza vzniku [AIQOH)*t et ra®dr a (b). Pri oHi aren?2 wvys
a gama Hiareni e) hdooczh §ndezva? zkb cevkizci i Seslli @ Id th r@-@no®u vO Yneni u
UvoYna&nii ®denavi asdea wank &tui nme uld r &dric®ehivo kaotmpdfe xHi g Atl €Ot
kt orT sa st Somdeddabsorbujenwd dnr €je na H ddel rimswefla otbd kaldd id! sl edk

Lervenej aH HAltozelenej transmisie je hne

711 4A6 OEA EOQOUHOUI T Oi ET DBl ¢cA

Te-ria kryGpgkekdp@®kboapgs8YaHe koordinaln§ vaz
medzi kladne nabitiTm ceot®8hey¥h abHdyom§pmold ni
vo forme voYn®ho el ektr-nov®ho p8&ru. Ak by |
okol o kat domhii,t lneew gbhy nar 8§stl a, ale orbit§l
orbit8ly S®Vimarjbd tr®lvymakk/ts ceroengk ® hl avn® a ve
a | 2Gi anagnanetiibakovm L2sl| e). Dtsl edkom pl!soben
l igandov v kryGts8li, skle alebo v roztoku v
degener ododbonit &h ov centr 8l neho at - - mu dorbalteSk tyr o s
s% dvoj a@®KF.b9) dayxpi ugllane*( ori ent ovan® v smere s
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neaxi8d,e( smer uj ace do pr i emiesmimee emedBIl nysamr
stredu okta®dr a, kt or ®h @t ivetcd os$ ¥ar d cerHii o vn@& oo
ligandam{Obr. 7.19a), dva ax idéblinte8 | (yo scoevn&)r 81 neho at - mu
ng§bojom |igandovwweHt Besgxi 8l ne (neo

r4 V4

*

~ff, 7~ s. P - c o
I & BE

€
dzz dxg; y2
(a) (b) (c)
Z Z

dyy dyz
(d) (e) (f)

Obr. 7.19 Umiestneniglorb i t 81 ov c e n oktagdticke h & oatr drinn 8\ i i

Ener gi a dakii t88§ Ingw hvzr asti e, pretoHe je veVYm
z8porn®ho n8boja |igandov. To znankor®,i tBd yo
ako pre neaxi 8l ne. N8sl edne ddoothh 8dBZa vk nao x
ener@g t i ¢ k ®OWN. 1710 BNy GGi u ener gi w?abiyy’d Bz mat owvabit §
&) , ni HGi a ener gi @&, dz d.d(poozvneadl8o v@migi Vaskha anh e j Gi
umi estbovat el ekgr pmet dide ot bé tug | akag %o .rnb i FtGE |
EnergetickiT rozdiel ma t e itzv.enegiaGi gapdov®hoopb
alebo 10Dg.

Mi era r odoG@Gthii,g@ B2 ®wias?2 od dmedcdic hn djeRiaomr dmn e
typ Il i gandu. Li gandiya jie h modin @ kduoo rbaadd@dt d ek
spektrochemiPc<B®RICH<SCHdRP< molLovi’r@0A< OH aveYan
<OB<H,O < pyr i:dBAP<NONHHS<SP<CN%. Ligandy na zal
rozGdoelpip@wgney ne zanedbateVYne, naopP)akGtdiiegpainad
obit8ly virazne.
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Interakcia d orbitdlov a ligandov
(oktaédrické pole) : :

,
~ o’ / o’
,f‘i e /‘Q‘?‘xx
d, d 42

>

Oktaédrickd koordindcia
ligandov okolo kovu

-~ d orbitdly v osovych smeroch
! sU najviac ovplyvnené
elektrostatickou interakciou

]

1 2

“ < P LR L ./Y ~ l ../Y
% ) ) y
- ¢ '_/onx /—x\i

d d d,

Xy vz
d orbitdly v medziosovych smeroch
sU najmenej ovplyvnené (stabilizované)
elektrostatickou interakciou

Obr.7110gt i epeni e degbhnetfbuwenhahdyvekiegintl mgespok®aldhadin

Roz Gt ideopeébnine8| alwe ener get i ookadrichadikmoympV e pu

vplyvom | igandov vedie k preskupedoirubietl8d kotcrh-
Tieto elektr-ny bud¥% zapWbatHumnrdoivti§d yprsavnidl
(najprv sa zapln2 kaHdT7T orbit§l jednim el ekt

Oal G2ch =elektr - -nov rozhodug =i | pamelri gnendaiv ® d-
P8rovacouEneegiadiggd ow®ho poYa je emepge&dpn&t pr!
zaplnilgP@&rwivtagElipweeareggiaa vzE8jomn®ho odpudz«
jednom VYydok@dmgi.nov8egmSOdk sgazrz8cian pre el ekt
an2 zkospi nov 8ynk8dkf s gaiz 28%cli{@br. #1rl). or bi t

V. pr2pade, He p §r o veaergiadig nednoevr@hioa pjoeY ame nGGivar
Oal Gie elektr-ny sa px(etdnw.stm¥ez ks@spiuf dw & koorn
p8rovacia e reegergglgan dod ¥@ioa pavktoom GtvrtT el ektr
vstupuj ¥% dp prbirogl dwkeieH dodr Huj % Hundov
komplexy). Pre komplexyd@d®a #6d°j e moHN§ jedi ng ed:éxkd:r - nov §
t2g OF © thg O oy O 1 € 2% d°: e, pre komplexy a s %2 moHNn® n2zkos
avysokospinobBr.7KlAnf i gur 8ci e

Ligandy z Yave,j strany spalbbtirtoxlhye emersigkadthron e
igmndov®ho poYa je mal §, a preto vytvs8raj¥% s
pravej] strany spektrochemi cki®ehbi tatdy Giraphne
poskytuj % sk!r n2zkospinov® kompl exy.
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e R T, & UR—

i gl LA L8238 hﬁiiT;LL Eﬂﬁi
d' e 4’ J4(HS) JHLS) 45 (HS) J5(LS)
bl e oA Lb . b M HH
S S U A U U S U AU L QU A U2 L QU AU U R URR T
d°(HS) d®(LS) d’(HS) d’(LS) d4* d’ Jd'
Obr.711MEIl ekt konbdbVv §uedicE ch @bmapl exov i - ndb-d'HsédechodnTch

vysokospinovi&SdokonkogpuirBeavy & lkonfigur 8ci a
712 %l AEOOe&T 1T Oi DPOAAET AU

Elektr -nov®¥Ypnaghdodpamnej G2m procesom ved!
svetla. Ich opis jge al o He n 1 na te-ri.i kryGt 8l ov®ho poY
absorbovans lkhergodpdved8 energid.i kryGt 8l ov
prechody sa musia riadit Hundovim pravidl om,
toho je voktadricko m pol i v #odffadpue@poBkcadani | en jed
(d: €g d" oy O oy Pty & oy Pt ) a v kodifidads §c i §ch
moHAN® dva t ypyd teatth odgdth ¢ (asathyd th d: 58 d
thatfy O tofy 8 ¢ o athy ¢ the) . V kodrfiiegujreBcpriedpok
Hi adny typ prechodu. Re8lne absorpln® spektr

jednoduchom model i kryGt 8l ov®ho dpdo¥¥analinebol a
niekoYko nadbytolLnich m2 pBefod, dmefrkmnvnn ygah §s p
produkoval. jeden virazne i ntenz2vnej G2 p 8.

konf i gdiffi®ciaouj ednou " di er@ft) zodpavedalopnetipokladom8 ¢ i o u
Divodom tTchto nedbanvinal optyvibomedziaal ektr - n
s veYkTm polLtom el &ktmynwov krylGtml D%hrre8l ne 3

Cel kov8 energia elektr: -novHahm |swHto@mau Sjt ® r d

zodpovedaj %ci ener gi i s¥Wstavy vzni kaj Yci z H
H:Hsf+Hee+HCF(:Hoct+Htet+---)+HSO+HSS[7-1],

kleHsje Hamiltoni 8n voYn®ho Hizoadp o edf§®rd ncek
el ekt-elebvo-nov®ho (ee) odpudzovania Vv r 8mc
ktor8 nie | eHszHchjren ub&mivl tro8nmc8in ener gi e kryGt
koordin8cii. Peost IHesgradetavisv e pz h § Wa Y SOh i ta el ekt
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spinoves pi nov® ( SS) i nterakci e. Na z8kl ade pome

pr2pady:
Ecr> Eee>Eso0si | N® kryGt 8l ov® pol e
Eee> &Ecr>> Eso8st redne si Il n® kryGtgl ov®
Eso>Ecrd Eeeds | ap ®t BFrov® pol e

Siln® kryGt8lov® pole jedafiprek®v pr 8t méd ke
kryGt 8l ov® pole je typidpk®cphodnVgbhokovepi BOKX
s% najbeHnej Gie v miner 8k®cipr e S pgrakant) ®daysy 6t § |
lantanoidmi a aktinoidmi.

Vplyvom jednotlivich zdeBnékgumn&hig§dzdok mg
pr2pade stredne sil n®ho kryGt 8l ov®ho poVYa
prostredn?2ct-8S@amndRusse/leljoved zby. Oir\bGd t8H Tngyh n
el ektr-nov sa slL?2tava do ceiVkak®hae “iebi spli me
sd8va cel kovT Ssppmiokdmmomendefi ba$ LKvan® ok ®:
L2sl o cel kov®holLsabutgVaehe YKIO=mMgMIp=2lyME&n a mi
=2),F(L=3),G,H,l, diekddysa ud§va aj c el kakwi srivd nee n tL hty
beHne sa jeho Shheknaotos kopgp&k®a.hl?di nyr islao mo ;
jednot!l i v® hl adiSHy 1)sdublev B+l & j2)tripketi (B+gll et 3J)2 at O
Z8k!l adn @ sktvaavnyt oavt® bluZ¥sklea Ps thie v ener gi 2 spektr
sa Vvyjadruj e pRaocsathroevdinc2hc tevlioerk ttrzovBta&.tPoneek T c h p
vypolL2tanTch Racahovich parametrov pre kryGt

nefelauxi.ckT pomer

Tab.7.1.1Z 8 k| adn®@LiNkadif i wichvs8chn § de §a)@et)sSci a (2

m z8kl adn
ad 2 1 0 o6l 62 L=xm 2+1 S=xms 251 (degene
d v 2 5 1/2 2 D (10)
¢ § 9 3 7 1 3 F (21)
¢ 9 9 9 3 7 3/2 4 “F (28)

d v g 9 9 2 5 2 5 D (25)
o v 9 9 9 9 0 1 5/2 6 ®S(6)
® 9729 9 9 9 2 5 2 5 *D (25)
d 929729 ¢ ¥ 3 7 312 4 ‘F (28)
& 972972929 9 3 7 1 3 °F (21)
¢ 972972972972 § 2 5 1/2 2 ?D (10)
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7121 £ OEADPAT EA [Edridkdnpdoli O T EOA

V okteedriclo m kr yGt 8l ovom poli doch8dza v d!sl ec
Heek Gti epeniu hlad2n. Pomocou te-rie gr¥p je
v danej symetri.i a naiep8kkandeai rlpadddionoyb.l | Rar@?j k

Gt i e p e rLivaktaedriclkanipblijex a b uMR e

Tab.712gt i epeni e spektr oediidopm ckkriycGit Sgrupa)?Nietpeariciomdit a
je z dtvodu absencie str edrue psr¥nzeernnto8sctii2 pv2ysnneecnhoa ng

Hladina(L) St avy kryGt
Ay
Tag
Eg! TZQ
Azg, Tig, Tog
Aig Eg, Tag Tog
Eg Tag, Tag Tog
Aig Aog Eg, Tig Tog Tog

— I OTOUTWw

Spr 8wajneidenot | i vich energetickich hlad2zn v
moHN® Gt ud o VaadbeSpganoaliegpamovy Ti et o di agramy poro
kryGt 8l ov®ho poYa (Onag Lsaisltue jkGriyeGtveyljcavd®@hem §p ovY
venmtal ebo ako bezr oR kieB je Racahay Ipardimetsta OBe / opt i ck
spektroskopia umoHbuj e @lklemdstad bat erl| jae¢2hoei e
b8zou diagramu a vGetky spektroskeSuganok ® hl
di agramy teda umoHDuj % interpret8ciu nameran
poYa, dpwkupymeypia kryGtS8§l ov@haspoW¥ati( kedebi!

vazieb)
7122 50é AT EA UUEI AAT AE AdRkDEEQGIOOANAEAE EI AApI

Trojmocnfi vansgd m8§ el ekt Mon ozvnva me m 8f, i gHuer §o
Hundovho pravidla m8 v z§8KkI| adonrobm tsgirddwweh dsva ¢
=1 (Tab. 7.1.3.

Tab. 71328 k|l adnT smaovr bai th§ol donvo t\W
2 1 0 a1 &2
vy

dal Gie kvdkhkbot/Pgaé?8ymok2taj % nasl edovne:
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Kvantov® L2sl o cel kov@hjoe osribliettgp ine ¢ w Gtento knye
el ektdormy t8l och, tedsbkHe 2 + 1 = 3 a

Kvantov® L2sponoePkobS@mbmdan® s¥Wltom spinov
v Ge tdell @k ttra kkbevl/2 =1, tedaS= 1.

Z8kl adngj &l aglnant mv iLcalS volférrme®8Ll, takHe v to
pr2padeFa@eO1) = 2 * 1 + teda®E 3j,e hzo§ k¥%pal dnn§ dset ga
swLli selpm(X+21) , Lo je v tomto pr2pade 3 * 7 = |

Excitovan® shklaandei ntya k , He r aozrnbiietsstlnoivmer oezl Getkit
kryGt 8l ovom pol i, Na z8kl adnelktrhilmydi 1% y edwv
or bi t(Chi ©lckh

1.

Obr. 71127 8 k | ad3mgivcklsa mfvi gur §ci i .

Existuj % tri moHNnost i rozmi est dddg)iidad’, el ekt
d)'dy)ta@d)d). KeOHe tieto sstyaneyt rsi¥% tarji ,e nzerig¥eadics
trojn8sobneawytgwediped paal® vant p2smenom T. T

oznal dl.e ako

MoHnost2 rozmiestnenia elektr-nov v excito
jeden el ek4or i toslte§,vaz avt itaY Lo qdrbhis8lklgkkt ¢
orientovani kol mo@bgBuBa)ovV ndr thom pr2pade | e
ost §yar lvi tt81 e, zatiaY Lo ;orbht 8ebuekktpmT sae
o r b i(@Qbg 7.1uBb).

aL_ e, b_j_ e,
o L

Obr.7113Exci t oVWavtik omtfavgur 8§cii s elektr-nmi v a) navz§j
orbit8loch | eHiacich v jednej rovine.

V. prvom pr2pade priestudermi & oddg'(déey Blif@8t o v r
' aly)(d). VvV dr uhom dpidd, 0 @4 a @) de’'0o Y oboch pr2pac
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opdt o trojn8sobnle, dteigeetnoe rtorviamli e tterl iegGtaak: nnoavj o
el ektr-nov®hddeoodpaQfter a@li akt(r-ny v jednej r
silnej Gie ako v navz8§jom na seba kol mich orb

Posl ednim pr2padom excitovan®ho stavu je t
or bi (®dr.d1H).e

1t .

S S — t29

Obr.7114Ex ci t ovavwdAk osntfdawgur 8ci i .

V. prvom pr2pade m8&me | en | edo(@)(hpHPast r oz
ide o jednon8sobBMme degerovani singlet

ur Li | i sme si teda v Get kye neexrcg ettoivcakn@® rsat zadv
pomerom jednotlivich zI| oHi(@bk 7.1cE. | kZoS8vk® haod nHsa nhi | |
m§ najni HGiu energiu, mBvoi AGtedaxbBraln®reh:
Hej € ni HG2 ako vetpu 2pB.deNajrwh®@iou tenedgi u bu
or bigngaljy¥a enaj v2 L Gi u mieru el ektrostatick®ho
hodnotyH ce.

A
3T
A

T

T

Obr.7155Ener geti ck® pomery medzi zdkKdrafdingppwr &c ieix.ci t 0\

VGet ky tieto hladiny a energetick® pomery
( &/B) sa daj Y% -BWans tiagrame Piekn@rbfei dQbr. 8L B). W tomto
pr2pade maj ¥% stavy pridani indekteg, skeOHe &
pre z8kladniT stav priF,nllloozodplve@t88Iz&\kd ma dmc
i -nZwB.kl adn8 hladina?®y( kryGesgtovomgm®@BIARI acki ny
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Ostatn® hladiny na diagbamev®egodvHdhovaj(%y:
z8kl adnichnesmag&opShnd skeda takHe v tomto pr2p

A, 'E 3A,
60 T,
1T2
1
S 3-|-‘
50
40
3T2
a
w
. A
30
N /
20
E
3P y 4
1D 1T2
10
3
.
3F !
1 2 3
AIB

Obr. 7.116 TanabeSugano diagrampkk onf i ¢ wr 8cihwdy s% ud8van® bez i1

Povolen® prechodyTiges W Tigdt DpafTod PAs;@ paditen®
di agram&aBldaramtichto prechodov sa prejavuj e

25600

17 400

Absorbancia

L) T 1
5000 10 000 7;0 000 30 000 35000
Vinoéet [em™]

Obr.7.1170pt i ck® spektrum »Jpodn®ho roztoku V(CI
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Opti ck® vomlenk®hrou m osgd lbkarh Wj( e | dv ad 124060sa@56@00L n ® p
cm* (Obr. 7.1.7). Ich pomer je 1,47.VTanadBaigano di agrame je treba
prechodoVTigd TxaTid Ty V t omto pr2pade io/Be20 pome
Prv®@mwechodu piB=E RIdrnotdpolvedSE/B=26%5 giAk v apegad.l
energia prv®ho *hpdnetaut2®5 wjdelhddhdaORacalhovho paraBetra
680cmta teda sila kryGtBEbeBj®hor pwn'& HipfoiBElI® scam e n -
pre treildd Pxjeec hprdi bl i HAne 55, L BppoamgnmBecmbed
hodnotu 37400cty Lo je mimo rozsahubommepm®&havspektr

713 6 LAAOT 60i DPOAOEAI U

I ntenzita el ektri ckTircehc hdoidpo-vl ojvel czh§ veilsel k§t ro-dn
okami hu prechodu a pri amo Qumgrand& esn Tpm eackhood o v

Q= HW HidDEZ.2]

kdeHiaHis 2 vI nov® funkcie z8kladn®ho Mjeexcitc
oper 8tor di p- |kotvr@®hnoa gnmoeme nctkuB heol edi ar eni a. Aby
byt aspob | edQ@me nzulloovk8. vPerket odoavol enT prechod
reprezent8ci ? polLiatolLn®ho stavu, kon@Ln®ho
HT GH)T &Mpo rozloHen2 na ireducibiln¥% repre
symetri ck Ay TeghaveGhAkmtt 8§ diou Yavahy , He opvwsa8tor

v oktaedriclom poli transformuje rby.

Tento predpokl|l ad pravidlodnLuagjpeorgrow® wililh&or ow® p

hovor2, He elektr-novi prechod jlesaddwdliemi Nr
toho vypliTva, Hes¢ ¢hpdv d,ldge hTRO tsd/s perastdeti opdryeo v ® pr e
spojen® s presunom n8boja z l|ligandu na kov |

vOaka tomu veYmiagivmtre naz 2avbnseo, b pt Razk®ecsh r & Vy ob | a s

Na dr uhej strane s¥ pr e cvhnoadkyi nz akkv8aznat no® T nme dLz
ddo d( pr 2 ppafdnper ec hoddo.r bV tp8rl 2o0pva csg p § &b iG()ar i t ou
T &M) m§ gimgdexuy takHe nemiyfleapobsaivovafi ber ovc
vGak m! He byt dobr2bdeng®,omakli s%pdrimiet Szlaypokéz a
sYamernosti. phak®bbt 8l eGapee moHANn®, ak dan® Kk
nemaj %% stred s¥mer nostgauo d/s ttra8noem @ rz2 praaper esz¥%
s%uIGMH) GH)T &M m: He oMsapoegaént §ci u.dddPr avde
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prechodov je dan8 stupbom acent redric® tpagl ek t>o>x 1T
virazne necentdrid® y met ei c>k ®s | oakbtoaedridk® f @rome@v a>n ®
nedefomovan® centr edrigiinepoli e k®Il onkémazita prechodc
sbou s¥visiacprisdmos¥mdran ys tjedrpgl®du Kampheéxy cima
Oaleko viraznejealic®. absorpciu ako okt a

V nedeformovanom centrosymetrickokteedriclo m p o | | sa Laportovo p
striktne a poruGuje sa iba vOaka vVvibrgcigm
necentrosymeln)icKi®2phpTnar ““uGaj Y i nverzn¥% syme:/
pravdepodo -bnnoovsitc he Iperketcrhodov nenul ov8. V tomt:

do SBH) NEMHT &M GHs» a s%lin gimdeixuey |te ktHeed a
m: He obAg@ahovat

Druhim dtleHitTm vdpiemow® mv ipb earvedd®ao pi ghed d s
zak8zan® prechody, v ktoiS¥ch. ddohg8dameh§z mEa
+ 1 z8kl adnej hl adiny mus? byt zachovan§ a
prechody vGak m!Hu z2skat iosvti¥n ilretselnozm tZu, wvv :
di sl edku s i lorrebji G28c n y sHpsh) nilaowt de gkdGaali Gi e (u Gt i e
energeti @akilc lash lod d ®mu® hpoo rvii Geenriouw ®shpoi nporvavi dl a

El ektr-nov® viberov® pravidl p“uezeakdvrva el ek
takHe pravdepodobnost takichto prechodov je
Oal G2ch viberovich pravi dLCofSeQ)ssNa psrp2i knloavdo vd oovj
tiddpr echody #0:0rk§ rac®id sy@etri'Tig@® “Tog ‘Tigd “Axga“Tigd “Tig
Vsilnom oktadrico m pol i z od dTe,y AdBr s kachw dd v g el ekt

e, takHe intenzita zodpovedaj %ceho absorpln

Pre vGetky absonmebiey® bjeapyadwpihditél mMHesild8 nar
st apa pravdepodobnost tohto javu a teda aj a
mol 8rneho absorlalk nl®&@h o koeficientu

Posl @edim®r ov® vpph iz dyimélrie Do Yavahy treba br
kryGt 8l ov®ho poYa, teda symetriu Gtrukt ¥rne,j

kovom. Ak je prechodni prvok dominantni v deze
priamo zo Gtrukif&hnygychmovnnod&ijr g Gt 8Kk pid atpkomd i f r a k
pr2?pade je potrebn® model ovat Gtrukt ¥rnu poz

z8kl ade kryGtal och&&3Jahal elhl er8dkw nji & vo sit AL € pwoem
jebodovg pyglme®dria stanovens§, musG@E) PEHGdef i nc
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M)aGHs) . Tie sa tabuYk8cM char e
sa transformuj ¥ virdy podbaagPupptuBtmacmet eg
keO sa kubickT

reprezent8cie sa Gtiepia

daj Y% zistit v

redukcie symetri e, zalL2na od

-

edukuje symetria a

odovs8 symetria. N§s | ednjee suaH uzr 8kl saydsitk ® rasotnasv
edegenerovant aj v kubickej symetrii, z 8k
tabuliek. V pr2pade degenerovan

n an Trcihe ksotYakwo vmo Hmriicltho nz §tkd ra d
z8kl ade

ryGts8l ovom poli

mpiricky publ i kovan

b
n
korel alnTch
k
e formg/tl )d aa | pdlou sn a
z

n8§mych syst®mov.

Tab.714Char akteristick®
procesov a

vl astnosti rtznych
aplik8cie rtznych

absbhtplndehcl
viberovich

Viberov® pt Intenzita, Poz2ciz
mol §rny absor | [cm-]
[1 moticm ([nm])
Lsa pi Onr Ot VOOV OZ az 40000 40 000
P 10801 (25000 250)
(centrosymet
Lsappi Onr Ot VOOV OZ az 40000 40 000
ddprechody (necentr osy me 01810 (25006 250)
LSa pi Onrotvoov ° 02 40000 40 000
P P 1650 (25000 250)
(centrosymet
LSa pi Onrotvoov ° 02 40000 40 000
P P 106 300 (25008 250)
(necentr osyme
10 00@® 30 000
farebne o) 10610 (10005 333)
presun Laportovo ¢
z kovu na kov spinovo po 1000 1000 8(222%;3(%;0
(MMCT,IVCT) pol ari zovavhe
presun
z ligandu na ko Lsa pi onr ot VOOV ° oF 10306 106 7323?3(’))0
(LMCT) P p

7.1.4 Jahn-Tellerov jav

Jednou z moHnost 2

Pozn&memokhe&hr

Tellerovho javu existujesvk ut oL nost i

| en

spont 8nne W@ahnTallaaov yaGe ni a
novTi chedrkkooni i gamBice R owkt B! s e

z-TeT chtovepnt:



kaHdg8 nelina&rgeamemolvakiiima r bit§l mi sapont 8n
degener §cia odstrg&nilpol p@aearia sa zn2 Hi de

JahaT el | er ov | asvy ssta® muopcl ha, t Dbklbj oeb Ruto\@dtkeu engipuys 3
(degenerkadwan®&)h, naz ektor® orbit8ly nsBktiptit e s
pr8e.dnSyst®m zn2Hi svojelskgmetmimiu maki mbiG
orbit8ly bez elektr-nov. NavyGe ak je tento
okteedrick kK 0o m@br.e7<.)B), zostane centrosymetkitckinoaf
konf i gguffr(8xcs ®ko)sdbhhpk 83 Ffadfoiv & s¥% deden erreonvag n/®
rovnak?¥s perneetrogi mi ea s ¥ eV y etraoawen ® ddldrwnjansSa i i
upl atdsutjeet wi ch devi aokiedritk o nkomplr 8x0&8b hj eVef
mal T, ak j.gorzbaprgllminendeftor m8cia sa zv?a2LG?,
rozmiestnen?egorbiek§romlov dLinok tohto |javu

uvedenT pr2%lad kati - -nu Mn

- ~
i mm—— —_— ey

Obr.7.1.Bgti epeni e e dvektagdiciom poli JahaT&ll derdvim efektom. VYavo
vsmere osZ, vpravaoo k t a ®d e rsmeré dstaseg miedwe j e umi estneni pravideln
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Mn®* v oktaedricle | k oibligahdow a8 vo vysokospinovom st
konfi glu(¥g'i uV kaHdomgmeoumi eSta@aeni jeden el ekt
mus2 nach8dzat?akhw®&?2v Akr bsia §Gtey rdi I i gyndy um
posun¥ smerom k c%nterl8gkmparnul nkesttin-2p we Mo He& | v dt
orbit8gle bude menej odpudzigvadiml|l kgasdmi s3
koordinaln®ho pol y®kdtra®dimpa enh a Heé edtua apg oermgtFheun Y4
smere osZ (Obr. 71.B). Zmena symetrie ovplyvnZ @rbengly
dead,bud¥% touto zmenou stabilizovan®, Zpr et He
vo VvaLGej vzdi aovireKYo s tVi oapkaol nloimgy apnr Byp awd €Y, ak s
vzdialia od centr §lvealpa eldantois t rbu,& abQurdbgisa eSitl &Kk ttr
bud¥% Gtiepit opalLne ako v predch8dzaj “acom pr
Zmen? nat edtrlagloenrB Obr. 7dLiBp y rVa no’bdiudvoch pr 2 pado
stabiliz8gcii vOaka zik2oMeiiwnadynmetor ipe,l ytRed a .d
prefer uljteetir-angoMng | nu dismerecamadni et eod WH d ik ewn e

7.2 00p OOOT EA

V optickej spektroshapiri sadédkovaBdr xjeen - pow

lampaDeut ®ri ov8 | ampa d8§va kontipme§lone as pekutAr?L
zdroj Hi ar geMohlash a Amer adi ej vildd pteaY H®ha $Hodi?lk
lampaS pr2chodom di -d produkuj %cich biele svet

Vzorka miner8lu (na meranie kvapal2n sa pc

kameba, naril eptGo vva w&mBd&k wi br usu. Podmi enkou |
viditeYn®mu svetl u. Pri orientovanich vibrus
pol arizovan®mu svetl u, Lo je vihodn® v pr2p

pr esnej G2rky a chemick®ho =zl oHenia je v ob

chromof - -rov.

Detektoomj e f ot olell Semletidlr 6 c ki §sobi L, ci Hl aw&nha s
v detektorez a z n ame n 8 v &ektrick @lo dio iplgaiidelz o m g 2 tYameer N ® | nt ¢
Hi arTetnria@ 2t i e sa zaznamprakdabsorbancivy hodnocuj e
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7.3 0 Op E | ridethlodickej praxe
731 #EO8&T AET AEOI i1 A£0 O OEUTUAE 1 ETAOUITAE

Optick8 absorplLn8 spektroskiomdassat alg&nivymud
neobsadentich orbits8lov umoHbuj %ci ch el ektr
zodpovedaj %cou vieliedaYh®monchveimod -a m? H

HI avnou pr2Linou farby r uhm& udyviae wirrzamrens® Cal
p8swiwo t eVYndvofiaeyejezketlreenej obl asti, preto visl
odtiene Lervenmee¢lif at dtyawO mstpioc] @& ®a bysspekte L n ® p
r ub 2sr/mblastid29 nm &57nm. VT r a z nedam® msutrafiplavéja e | eno Al t e
oblastit r ans mi s zelenejnoBlagtea v @aalk vi r aznej Gi u transmi si
viervenej oblasti, pret ©brv7id9dl edn8 farba rub?

Absorbancia

400 500 600 700 800 900 1000

VInova dizka (nm)
Obr.73.1UV/ Ni s/ NI R spektrum rub?2nu

A] v zelenej odrodéderyly smaragdej e dominantn? m*. Olpt o m&i®- r «
a b s o p®lsmaRagd@AM-1) voblasti 8la6l3nms a daj “¥prOakbdi ¢ Eri
840 nm zodpacFéed¥]j tha FrY: a bnsoodrrpecji ua migintee jv obl a

m! He me r p v zlkenejwblastivab | 2 z k e | infralLervenej obl ast
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oblast nem8 vplyv na sf ar be nsmaragdiied izt{@drYenn®@h o
7.3.2.

1.2 - - v - - -
d

1.1}

Fe2t
840

1.0¢

09t

0.8t

Absorbance

0.7

06t

0.5 ; - - : - -
300 400 500 600 700 800 900 1000

Wavelength (nm)

Obr.7320pti ck® sp&AM-Ir um vzorky

El ekt k-omdv § d'rje§larj]afa Ceho z8kladn8 hl &dina a
Voktedrickom poli sa t&8to z8kI|*an&xkl adivePRt had agi
Tig Tog Na z 8 k |-Sugheo didggamb b le i priraden® jsgdnotli
el ektr-novim prechod@ab.788s!| eduj Yucim splsobom

Tab.73.1IPozorovan® apbsonmnpéenm®uiCEeag a smaragde

El ektr . -nov Rubz2n Smaragd
Pogd “Tig 557 nm =17 953 cin 613 nm =16 313 cin
Pogd “Tog 429 nm = 23 310 cin 431 nm = 23 202 cin

pomer enerc 1,298 1422
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Obr.73.3TanabeSugano di agram pre konfigur8ciu

Z TanabeSugano diagrami@®br. 73.3 sa daj Y4 vylL2t at E/BL2t at
jednotlivich el éMgb rTygasmd i Tgpr pr e¢ zodpdBfTadnot y !
7.3.9.

Tab. 7.3.2Pomery energie/Bj ednot | i vi ch el éNgb rTygaAgdT‘Tdp r er e ¢ lzmeéoh odno

ool B
Uocd B 10 20 30 40
E/B(A%d “Ti 17 30 40 51
E/B(*Asgd “Ta) 10 20 30 40
pOMerE/ B (*Azgd “T1g) :E/ B (“Asgd 4T1y 1,7 1,5 1,33 1,275

Z porovnani a name rSaungiacnho hdo dangirta nmso nT avnyacbheS d z &
rub2ne zodpow/8dS8 3pr iab Ipiokmeer 11, 42./B=25nfair agde
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pomerne | inE/8maam thoeamde a2mhoE/Bpt ¢ Bbuapré n
smarag@5s PouHit2m postupPuleptean®kbaudnk@mdat ekei
konfi gypsat€eaame hodnot BpRacahb¥ hadlg arpehdt c m
smar agd. Ng§sl edne m! Heme V ygvoyln2§tsaoBthedndtarr gi u |
le/Ba Vvyj depme mr dly253 cra&l6 313 cm pre smaragd. Tieto hodnoty
n8hodou presne z®Wgdpdypda¢hModdnoleéeomo dan® |
t r endo my/Ba kodnotamE/B‘Ax¢ “Typr echodu, ktor® maj % pc
vipolet energi e skrayGt &ltoavidhposTpachedun@rr gi e

732 Jahnd AT 1 AOT O EAdGeryt® ¢ AOOAT T 1

KryGtaloch®mi a Lerven®ho berylu z Ut ahu (
met - dd&mii dr i c¢c ho.viénto beryl chdahu@MnZ @k 8) naj vi znamnej G2
splsobuj ¥%ci L erOpean kfyaragu crhiend reSelyyumb o ho @b g ®a ¢
okrem hlavnich p0l566l63apfubrd) B0R60 Q8 apfuMn A @0R0G0,016
apfuMg.Kan8l ov® poz2cie boli domi nantne Wakantn
0,011apfuCs, QV09apfuK, 0,004 apfuRb a NO04apfuNa.Kr vy Gt al oc hdenuek T Vv zcC

~[(Cs, Rb, K))oza\ o.9§81.ooA 1.00(A|1.7d:é+o.1d\/| n3+o.02Ti4+o.od\/|go.01)Sz.oo Bey(SiO19).

Prvou d!l eHitou Y% ohou bvn¥.o Na§jpsrta vkdreypGtdaol bon
u k § zoddedsick podz@miimant nAPF . 0bdls@ide n B dekiaadociEp Dz 4k D a
sBeal ebo kan@dadhs®: mepraivadepodobn® kv?ili nevy
d WHk u veddcley potzétcr*aprij2d i gGr enaMrg, kan§l.ov® poz?2

JahnT el | erov jav sa prejavuje ako deform8ci a
Gtrukt¥%ry z Ydajov monokryGitdgd ovepr edWHakit ®r
jednom smere s n8slednou redu&middw. j¥ehGt 8d o™

beryle vGak Hiadna deform8cia pozorovan§ ne
Mn3*, nedostatolLnTiT-Talal droqgv aa bdye fsoar mEahm prej av
vazieb. AvGak djdsskebypylhet vgb6haé, dIBedzeni a \
symetrie poaAlDgvi eberQkitea®der veYmi symetyrickT
pretoHe | eH2 na trojn8§sobnej osi-TeyYmetovek®E
predWHenia, aleyveé&t kpyvhocens®y ®t akBe visle
priemerom zo vGetkich troch moHnTch orient§c
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JahnTelleov j av sa vGak d§8 Gtudovat aj detailn
zmena Symetvaci eokk a®dea e hodn?tt kryGt 8§l ov®
energetinekiekh rhin@dd ch prechodov.

Polarip v aoptiek ®p&tr§Ll e r v doery@b o | i mer an® v dpavaleloeh or i e
akolmejnaosObr.73.49.Z28 k|l adn8 i ntar pok@istalEisEpledk t
'bol pr i rogadeg Madinée x oziGt i epem®ho FED)alB&h@ko®ho
stavuMn®* v (pravdepodobng) et r ago e 8 Whle n e | Ge s tDnv8as oi bnntegj n zk2 ovc
pP8sy vo vidit ¢Yn2Wja~18360cihs ai dapki ednoznalne g
dovolenefT,(D) hladineoktaedrick® hMn®, p r i tewago@nadistoziav edi e k Gt i epe
Ba EhladnyTot o Gti epeni epretpeaB.maE&me rade nypnaln®@ daj % d
dostatolLhNeelbtres®@emal @ §aly Vekmil i mav®Hn® na Vv
ramene domi nant n ®18440, AX8002027LamBRKAABY gn8§ au d@aj ¥4 pr i
spinovo zak8zaMni.tAbppoe phao@3370 8 EyaEPAVicMs a daj %
jednoznalne priradit s pedriclanfFe" (Taba® 38z anT m hl adi

— — , —_
ag Mn* —*T,(D) )
me —— E// c-axis
= °B,(D) .

6 — 50 °E(D) 17720 E L c-axis
2N __ 18560 (565)
B (540) |
I 5 I
— [=]
‘.'E = '93
4 S o

s® 3 -

= 22 —

9 &3 <)

] IS w

| ~ +_

5 4 | <

0 *

o *

5 8\ 4

b= = o_

o 3 N 58 —

s s QT 3 3+ _5

) 2 “ o Mn* - A (D)

% -4 ( tetragonal split

. | b °E ground state

Qn
S 2 35 7190
2 3 g
w
=
14 J
e
=
~_______———'_'_————‘—'-____\
o
27500 25000 22500 20000 17500 15000 12500 10000 7500 5000

wavenumber (cm™)

Obr.734Pol ari zovan® optick® absorpln® spektr§8 Le
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Tab. 7.3.3Energiea | no v ® od Wi lo ghsorii nci pcshsvgalarinvanomoptikomspeéirell e r v e n ® h o
beryl z Utahu aich prade p o d rivadedie vetrago8 | (sgip v o d o v o | Mn#t)@lebokiukdcklej n y
symeti(ostlat n®

B Mn3*+  Mn3+, Mn3+ Mn3+ Mn3+ Mn3+  Mn3+ 3T y(Fy) Fes3+ Fes+
c Fe3+? Fe3*? 5SByD) 3E(H) typell? 3Ty(H) A+4E(G)  4E(D)
cm! 8540 11250 17720 18440 ~20850 21080 22240 23370 27800
nm 1170 890 565 542 480 474 450 428 360
eV 1059 1395 2197 2.286 2.585 2.614 2.757 2.898 3.447
U Mn3+  Mn3+ Mn3+ Mn3+ Mn3+ Mn3+ Fe3+ Fe3+ 4T o(D) Fe3+
c SAD) typell ? SE(D) 3E(H) STyH) typell ?  4A+4E(G) 4T »(D)
cm! 7190 11350 18560 19780 20270 ~21300 23370 26700 26990
nm 1390 880 540 505 493 470 428 375 371
eV 0891 1.407 2301 2452 2.513 2.641 2.898 3.310 3.346

NajvaLG2Zm probl ®mom interpret8cie optick®Fr
p8su prit 7Te,dt ocnmby mohol zodpoVvBeaEVFRH, ektr -
overtonuOvabeBoi egxtitovane] hiEadAdmepebdWHena
Gestn8sobnej*. kM@ sdbaserovMMnspMekdlroskropv a ks
rezonanln8)sp&lhakr pok wpidastbae zp r2n Smmko sji vV 2l teanm nFo
Ramémmovom spektre Lerven®ho berylu nebolii pr 21
HO.Vyl ulLovacia met-da ukg8zal a, He posledn§ m
vGak je, HeEf®DR!| ddueE®hed Mok aterj i goym&ltm i i n
apretobyJaRfiel | erova di stor zi a Musaldtedadby st f &r mdk 8 é
naruGeniu symetrie v okolitich poz2ci8ch za
takomto pr2pade E{D)epi@HfBi@adng IB&diadag hl adin
o k t g @A4,1(7490 cm), excib v aspi® v o p ooktaedirielh §h | "A(D)snaa Gt i epi |
°B; a’E (17720 a 18560 ehfObr. 7.3.5, Tab. 7.34a7.35).

Mn™ at Al octahedron, )
Mn™ atAl octa- JT-elongated axis // one Mn™ in JT-elongated Mn™ in Be tetra-
observed hedron as it is, Al-0 axis, remaining octahedron, elongated // c, hedron as it is,

symmetry 32 symmetry 2 (Lc) pseudo-symmetry 422 or 4 symmetry 222
18560 ——— A A+B — E — A
17720 — 5 E A B, — A
7190 3 A A B, é
0 E B B, B 2
le lc fle Lc 12 112 fle Lc 227
¥ 1] ——r
produces | ¢ two of them
components compose Lc,
fic and Lc the third one /¢
(a) (b) (c) (d) (e)

Obr.735( a) Pozor ov an @nergidms pechodon(@ma (p&)s ymsHnN® konfi gur §ci e
prechodovM#rv r 1 znydh apszacdiz®hou | ok8l nou geometri
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Tab. 7.34Energieabsor pLnMmM*phopésovan® v optickom spektre beryl
vypolL2t &v® pprued oMret rdedh8Fr oovmmky apn&ioWwhn epnoovno | oeknt ® @hdl rai d. |

zviraznen®.
cmt BiD) SAiD) SByD) SE(D) 3E(H) SE(H) STiy(H) 3Ty(H) STAF)

(part)
pozor 0) 7190 17720 18560 18440 19780 20270 21080 22240
vypolL 0 7175 17704 18579 18451 19831 20210 20888 23299

Tab.735Vybran® parametre z vypolLNmtan®ez vieabGutbly iy é

par ametvread e kv em predpovedan®h o (%)pmmerue/s amdgldun ek ®h pr

pomeruA .
Mn3+
tetragon8in e kr y Gt

Dqcub 1470
quq( ] D q ) 1770
D0ax 869
Dt 515
Ds 1150
tetrago8nep r e d WH 13.27
Racah B 835
Racah C 3430
~ C/B 411
A o= BO47 cni) 0.80
B, 8240
B, 9800
S 13672
S 3600
Ddcub (Z S9) 1492
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8 - EOOAAOAOT OAOABDI Aspaktiogkopia

M°® ssbauer ova absorplLns§ r e(z@anlaenjLL n §M° ssspheakut
spektroskopiaga vmi ner al - gi i pokl ad§8 zB8& | admpil mk anl yr
met - dam, ako je elektr-nov8 mikroanalTza. Vy

mocenstva hok 8l neho wuspori ad&af8iae (bDkpl ik@eoFei)n§aj
najbeHnej Gie Gtudovanim prvkom, hoci M° ssbat
vyskytuje aj .prTirebai ah eplr woomecnamenat, He M°
naj presnej Gia met ovda klhe ,naaluer Ljeami e olkmomcea s nh a|j

p o u A2 vnaneralagickej praxtzY adi ska energetick®ho rozl 2 Ge

81 &UUEEUITU DPOET Apb

M° ssbauerova spektMsssioamefekej, e kz @lr d Heark8& rmpa
Rudol f M°ssb&imeo 9ve| ejz &iviogke 1958adateatp objavr mu

udelili v roku 1961 Nobelovu cenu za fyziku.

M° ssbauerjoev reefgaksompeiajamaHi a r emoiirai jadramiK emisii
gama Hiarenia doch§8dzvat pmiovemenigedtvec&f cmo wzamnr
ako je to v pr2hajdee Anteg.G?2 i ajraevnoi emisii gama k't o |
Hi arselys a @ rbetave@kcie. \p r 2 manchdHie2 ea ko a bjseo rebk®gzamdfii ar i L
Hi a rpeonui Fe2)v a nviy izot§ptido @©hrkstl.3.
=712 ggco
EC(99.84%)

270d

lg=572 136.3 keV/
15% | 85%
_ Y
Ig = 32 ——— l 14.4 keV, ©=100 ns
Iy= 172 i — 0

57
25Fe

Obr.81.1Sc h ®ma r o %Cop aadfRe vexcitavan@n stavgse ho n 8 s | e d memisiodgareax c i t § c i
Hi areni a
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Akjadro'Co zachyt 2 ok betdoa dteitd aa)c,ip rteetre pabaCenp o j 2
a tento p8r sa zMEem2samazmemnFenakti cdre®lb@pj adr
vexcitovanom stave a n8sledne sa dost8va na
Hi arenia (energeti ck7§kloazdniemt sitealadm)eHicha ® Wi
byt n8sledne absJoFelfObv&l)® Oal G2m jadr om

Jadro Ziarica adro absorbéra
A . A . excitovang
N OGNS S ‘ .... . hlodino
\ o ([0
detektor
v zdkladnd

hladina
Obr.812Sch®ma @ mbspeia gama 5Fei arenia na jadr §c

Podmienkou na to, alyi emisii aabsorpédinastala rezonancipne temi tHiej Y%ce (
okami hu emisie) aj a b sxxzitovanom %tave) jafinpuos i ambasboyrtp c i
rovnakich ener Petoibd¢d ®mom khleadiAe§adhH.et o energe:
citliv® na nepat AnB® snennal gieedriSorkc® 2avmeYmy®ho (cC
neviazan®ho) @le aj mb s @mboiguijed/cléi ar eni e, Y s Yl a
zachovania hybnosti by jadoo emisiiz 2 kg bno st (rTchl ost ng8sob
rovnak %, ale opalLne oriretnd ojvawn ¥s a kmazidgd s:@
prirovnat k vistrelu z puGky, ktor8 vymr Gt 2
samotny% odhod?2 v.T sQerlekl o Msnadjncéna \gni gay Pipmdeni a L a
sltom eneEyxpereHgiae esp@ELn @&h o eo direadzBu=Ean § v z ¢
ExProbl ®monprjie vingrggd e o ElnRirs&2 me energiu spatn
ener gi e HipodeWha af. zoFEdIEY aiD sl edkom toho je, H
absorb®ra sa nerovnajOChr.&l3t eda rezonancia nen
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Emisia y Ziarenia K rezonanénej absorpcii

nedochddza
<
hybnost ybnost Ziarenia hybnost Ziarenia hybnost
spatného odrazu spatného odrazu
excitovana hlading  se—p—
A ESO ;
A ESO ;
E .
E, E.
zakladna hladina s—Ye— — —_
Energia ziarica Energia Ziarenia Energia absorbéra
Obr.813Vsyst ®m¥nBmi mézmaanl Rej absorpcii gama Hiareni a
sa nerovn8 energii absorb®ra kvl sp2tn

Energia sp2mnmra®lhect 8dianzune so zvyGuj Ycou s

probl ®mom pr i nzzko energetickich typoch H i
podmi enka prekrytia emisnej aj absorplnej h
odrazu je neomer neemard gi ik Hi areni a. Pri vysoko en
energia sp2tn®ho odrazu virazne v2LGia, Lo

aabsorpcie, pretor e z o Bjabsoipnii aemisia ¥ ojfandh §( napr 2k all a Kk
pl ynoch) .nedoch8dza

Tento efekt spatn®ho odrazu dok§8zal el i mi
r e z o n absdipoidsa fluorescengadier™ r z a b u dlorvya@ti &lho vi@br. Gt r u k
814. Ak je energia sp2uzbh®vE @dma gedidkee@)ima  ak
ale porovnateVYn§ sd&eenneerrggeitaimkki@o tnownaoktr ( Gtoal- inc k
energia fofeWdy jadcoanebOde uvoYnen® zo svC
energiu <spupt Bveb of cordme f on-nov,Jda .t g .pcdckdmohbmnm® i
ako keO energiu letiacepepguiY&optsradlsmg bkjie aguj
schopn8 cezAkwarsotzuptyr ejesnte.r giued e§ @2 tsH/RAaoSi re@ d rva
absor®i,ener geti ck® hladiny Hi atri jésap |anje nagb spoordon®ire

rezonanlnej absorpcie gama Hiareni a.
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Emisia y Ziarenia K rezonanénej absorpcii
dochddza

excitovana hladina —

E E; E
zékladné hladina me——Ye—— —_— —_—
Energia Ziarica Energia ziarenia Energia absorbéra
Obr.814Vsy st ®memami zalkudddimmiidotkke onanlnej absorpcii ¢

dochg@aka rozptileniu energi e vsipbrt8nc® hd 2nond reavke e o gfi @ar

aabsorb®ra vyrovns8vaj¥%

M ssbauerovpespbdblsorpmdin® spektr umjntenzitaz na me
neabsorbovan®ho (vyH¥%uaelkron ®HAHiodr édiniaa epi @ac m§ dog
Absorb®rom je sk¥man8 | 8tka obsahuj ca Fe. f
G2 r kouenpesrsgui oau f ot -nov je pr2liG malTfT. D! s |
Hi arenia takTi7 §hal tTozbz@6i kel Redb& sa na jem
Dopplerov jav, teda pohyb zdroja vzhYadom na

Pri pohybe zdroja Hiarenia voli absor b®r u
vinovej dWHky Hiarenia vajz8ki gmesti (wmédr gimer
8.1.5. Zmena energie fot-nu®peneprrgi ir TRiha roesntiia p
4, 8eNQ Lo jé@é2ho8dovandoHGi a ark8d evnyeGQiiaa aFkioa rt
hodnota FWHM abtsedapln®hmée pgdaYmdduZs&cie Hiar
Doppl erovho jJavu sa M° shsobdanuetr8ocvho rsipcenkl torsutnm
avj ednot k% ch mmts
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Obr.815Modul §ci a gama Hiarenia pomocou Doppl et

812 (UPAOEAiIT1 ET OAOAEAEA
K e e absor buj %ci akr ynGtj8d ovap udsd v asrkilt Biv &,
ptsobenie okolitich at: - mov mailYow®H g vp Inao lvé s

at - mu splsobuj &p &ki ee e FAK rjy&s et poogzr 2kobickaukse |
symetriou, spektrum b udpeo znahi ako kshickgueydnetniou,p § s .
doc hs8dzsal eedku el ekt r orsotzaG@tiicekp®hnoi up *nsao bdeunbi lae tk (
*Fevmagneti ckom poli,a tma@neatki cjkegy moeriaemd olvamnk
vonkaj Gom magnet ircokzoGn ipeop @ 8 sombrtatah 8Glezsat k

Tvar namer an ®hzKlaghygerfem@intetakcie.u | Y t

Elektrick 8 monop- lov8 interakcia medzia t - mojadfom a obalom jev pl yvnens§
najnt elektr novou hustotow so r b i tolk®lbjadcaf©br. 8.16). Charakterizuje jagom@&ny
posun( £ a | &zlamglickh&isomer shifktoil vypliva z tznych elektmovich hustt na
emitupeom aabsorbdfgom jadreV Bledkom je posugef®o spektraZvy Laj n&a sa ud
vzhYadstred speatrasGt andar du, k Feolr Z aonm®@ren y k opvoosvuGn | e
mocenstvemspori adan2? at- - mov®ho obatl ostadyfee sl’2ahma m
Obr. 817.
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