Fundamentos de espectroscopia:
Espectroscopia vibracional

Jesus Hernandez Truijillo
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Contenido

1. Molécula diatdmica.

< Molécula diatémica m Seg § nda |ey de N eWtO n.

< Oscilador no

armonico m  Oscilador armonico cuantico.

« Molécula

poliatomica m  Espectroscopia vibracional.

+ Coordenadas
normales

% Grados de libertad 2 MOdOS norma|eS.

% Espectroscopia

vibracional . . .
Ecuaciones de movimiento.
Aproximacion armonica.
Coordenadas normales.
Grados de libertad.

Espectroscopia vibracional.

+ Bibliografia

Adicionalmente:

Lectura complementaria: formas cuadraticas y series de Taylor.
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https://sitios.quimica.unam.mx/profesor/jesushernandez/wp-content/uploads/2024/11/fe_formas-taylor.pdf

Molecula diatomica

El oscilador armonico es un modelo para estudiar las
oscilaciones internas en una molécula.

< Oscilador no

armonico o
% Molécula q k q
poliatbmica —mm—
% Coordenadas
normales |
% Grados de libertad | R |
< Espectroscopia
vibracional
< Bibliografia M A mp
—o © >
O x4 TB

Segunda ley de Newton:

d2 5 Sistema de ecuaciones di-
ferenciales acopladas.
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* Contenido Mediante el cambio de variables

% Oscilador no I -|— e

armonico AL A BL B

#Molécula Tom = , dondeM = m4 + mp
poliatémica M

% Coordenadas L R

normales L =L — LA — 0

% Grados de libertad

 Espectroscopia

vibracional se desacopla el sistema de ecuaciones diferenciales:

+ Bibliografia
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Algunas caracteristicas:

< Contenido 1 .

+ Molécula diatdbmica

< Oscilador no

armonico 2

+ Molécula
poliatémica

«» Coordenadas
normales

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

% Bibliografia 3

xcy €S la posicion del centro de masa.

La velocidad del centro de masa,

dr.m .
Vem = — es constante en el tiempo.

x €s la deformacidn del enlace respecto a la longitud
de equilibrio, Ry.

La energia cinética del sistema es

E Lo

c — —HU

2.“1

dond mamp dx
p— vV = —

onde  u M dt

N

masa reducida del sistema
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Modelo de enlace: oscilador armonico

+ Contenido

 Molécula diatémica m A mp

% Oscilador no I

armonico ' o o >
 Molécula @ I A B

poliatémica

% Coordenadas

normales €r = (wB — wA) — Lo

% Grados de libertad
% Espectroscopia

vibracional d2
< Bibliografia IrA
Fqp=myu = kx
dt?
dza’: B
Fg = mp = —kx
dt?
Nota que

x > 0:extension
x = 0:equilibrio
x < 0:compresion
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+ Contenido

< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

«» Coordenadas m

normales

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Ecuacion de movimiento interno:
d?x N k 0
_ —r =
dt? u

Frecuencia de oscilacion:

W 1 k

vV == — —_

27 2w\
Trayectoria:

x(t) = Asen(wt + ¢)
Energia mecanica:

B2 2—|—1k2
= — v —RX
2t 2
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Resumen:

— Se cambié el problema de dos particulas que

 Oscllador no interactian mediante una fuerza armonica, por el de
#Molécula dos particulas:

poliatdmica

«» Coordenadas
normales

o | s  Una particula de masa M ubicada en x.,, con
« Grados de libertad ]
% Espectroscopia velocidad v.,, constante.

vibracional
+ Bibliografia

- La fuerza que actua sobre la particula es

F = Md*z.,/dt* =0

- La funcion de energia potencial correspondiente,
E,, es constante, tal que

F =—dE,/dx =0

Convencionalmente E, = 0.
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+ Contenido

< Molécula diatomica
+» Oscilador no
armonico

+ Molécula
poliatémica

«» Coordenadas
normales

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Un particula de masa u bajo la accion de una fuerza
armodnica con constante k.

Al caracterizar esta particula, se describe el
movimiento interno del sistema de dos particulas,

A-6000-B.

Por ejemplo, la frecuencia del oscilador es

v=+k/p
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Oscilador armonico cuantico

Ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo:

+ Contenido

< Molécula diatomica o
% Oscilador no h d '('b
armonico -

< Molécula 2
poliatdmica 2,1’ d(l)
«» Coordenadas

normales

« Grados de libertad

e p— Funciones de onda y energias:

vibracional

+ ok () = Bp(a)

+ Bibliografia

'gbn(a:) — Nan(Bl/zm)e_ﬂ“’2/2

1
En:(n—l—i)hu, n=20,1,...

B =1\ V= —4|— p=mampg/(ma+mpg)
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+ Contenido

+ Molécula diatdbmica

< Oscilador no
armonico

+ Molécula
poliatémica

«» Coordenadas
normales

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

H, (y): polinomios de Hermite.

Por ejemplo:

WN = O3

Modos normales/FQ-UNAM
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+ Contenido

+ Molécula diatomica

+» Oscilador no
armonico

+ Molécula
poliatémica

«» Coordenadas
normales

« Grados de libertad
“ Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Funcién de onda para n = O:

Yho(x)
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Reglas de seleccion.

+ Contenido

Condiciones para la absorcion de radiacion

< Oscilador no

armonico eleCtromagnét|Ca

+ Molécula

poliatdmica 1
«» Coordenadas

normales

« Grados de libertad

+ Espectroscopia 2. N — N jt 1.

vibracional

La molécula debe tener momento dipolar permanente.

+ Bibliografia

Por ejemplo (absorcion):
AE =E,,, — E, = hv

Dado que para la radiacion electromagnética
Eraq = hurag,

entonces. vya,q = V.
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+ Contenido
+ Molécula diatdbmica

+» Oscilador no
armonico

< Molécula
poliatémica

« Coordenadas
normales

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Oscilador no armonico

Vi(r)

o—"—©

\

oscilador armonico
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% Contenido V (T)

+ Molécula diatomica r
+» Oscilador no 9 e
armonico

« Molécula
poliatémica

« Coordenadas
normales

« Grados de libertad

% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

R .
X Ejemplo:

m  Potencial de Morse:

V(r) = D.[1 — e Pr—Red))2
{D., 3, R.q}: constantes.
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V' (R) en series de Taylor alrededor de » = R,

+ Contenido
+ Molécula diatomica

dVvV
Vi) = V(R + G

< Molécula
poliatémica

3 ‘ 7
« Coordenadas ]- d
normales ‘|‘

3
< Grados de libertad 3' dr
% Espectroscopia

vibracional

1 d?V
(r — Req) =+ 9

(r — Req)2

| 2
Req . dr Req

(r — Reg)® + ...

+ Bibliografia

Dado que V(Req) =0y V(r) esminimoenr = Req:

1 1
Vi(r) = Ek (r — Reg)? + e (r — Reg)® + - -

donde

: d*V B d3V
 dr2 Req’ = dr3 Req,
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En términos de la deformacion, x = r — Ry

+ Contenido
+ Molécula diatomica

1 1
Vi) = ghalttgret e

< Molécula
poliatémica

« Coordenadas dOnde

normales

< Grados de libertad d2 V d3 V

% Espectroscopia k; — 5 . ’y p— 3
ibracional

vibraciona dx 2—0 dx 2—0

+ Bibliografia

A segundo orden, se recupera el oscilador armonico
simple:

1
Vix) = Ek x?

— Funciona bien a deformaciones pequenas
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< Contenido EJ e rC|C|O .

+ Molécula diatomica

+» Oscilador no
armonico 1 .

« Molécula

poliatémica

« Coordenadas

normales 2

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Expresa al potencial de Morse como serie de Taylor a
tercer orden en términos de x.

Para 'H*°Cl: v = 2886 cm ™' y D, = 440.2 kdJ/mol.
Obtén los valores de k y ~ para esta molécula.

Respuesta:
k = 481.5 N/m, ~ = —2.622 x 10'3 (unidades?).

Puedes trazar la grafica del potencial de Morse y sus
aproximaciones a ordenes 2 y 3, respectivamente, para
hacer las comparaciones pertinentes.
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+ Contenido

+ Molécula diatomica
< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Molecula poliatomica

Ecuaciones de movimiento.

o T = (%,yz‘,%)

e > y

o Posiciones nucleares:

—

T14T2¢eeesTpg

Posiciones nucleares de equilibrio:

T105 7204+ -« s Tngo dONde 759 = (1177:0, Yio, Z’iO)
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+ Contenido -

% Molécula diatémica
< Oscilador no
armonico

< Molécula
poliatomica

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

°oe
N ~

+ Bibliografia

Velocidades:

{ﬁz — (mzayzazz)h' — 1727°°°9M}

7= 5 2 m @0 + 0 + ()
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+ Contenido

endo s Desplazamientos respecto a las posiciones de
< Molécula diatdmica . .
< Oscilador no equl librio:

armonico

poliatc')mica — — —_ S

< Coordenadas r, =7r;—Tijo = (%:—5137:09 Yi—Yio, zi_zi0)7 1=1,2,..., M
normales

+ Grados de libertad

% Espectroscopia 0

vibracional dx’ d[wz — in] B dwz dax. B dwz

< Bibliografia C

dt dt dt dt dt

Es decir: @) = x;.

Por lo tanto:

T — % > (@) + @)? + ()7
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+ Contenido
+ Molécula diatomica

< Oscilador no u

armonico
«» Molécula
poliatomica

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

°oe
N ~

+ Bibliografia

Coordenadas de desplazamiento ponderadas:

1/2

1/2 1/2

1/2 1/2 1/2_,
qs = My I,, g =my y,, Qgs =My z,
- /2 , - 1/5 , , - 1/5
%Mz—meM,QMpfﬂmw%w qsnr =My 2,
Por lo tanto:
. d q] 1/2 o/
q; = dt —m; &,
. —1/2. .
T, = m; / i, j=1,2,...,3M
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% Contenido Energ |,a C|nét|Ca

% Molécula diatdmica
% Oscilador no 1

o i . /2 "2 .12 . 12 "2 .12

armonico T = —|(m2] +mqiy]” + mq27) + (medy + meys;” + mezy”) 4 .. }
% Molécula 2t
poliatémica

% Coordenadas -

2 2 e \2
normales _ my (m1—1/2ql> + 1y (m1—1/2q2> + 1y <m1 1/2q3> 4

+ Grados de libertad
% Espectroscopia -
vibracional

2 2 2
+ Bibliografia Mo (m2_1/2q'4> + Mo (mz_l/Zq'5> -+ mo (mz—l/zq.6> 4+ .. ]

1 3M
= EZ(%)2
j=1

Ademas, la energia potencial es

V:V(F]_,'I?Q,...,FM) — V:V(Q19Q29°”7q3M)
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+ Contenido

% Molécula diatdmica
% Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

% Coordenadas
normales

% Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

o
IR
]

+ Bibliografia

e
M\
|

X4
my I,

¥4
Mo,

Fy =

Fyé_

XY 4
mﬂ/p

XY 4
m2y27

Ahora, utilizar las segunda ley de Newton:
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P Se obtienen las ecuaciones de movimiento:

+ Molécula diatomica

% Oscilador no ./ BV . 6V ./ 8V
armonico mir, = — s MYy, = — s Mz, = —

% Molécula 1 8:1;’1 1 ayi 1 azi
poliatémica

< d

ormates ., oV . ov . oV
< Grados de libertad ma&y, = — Ox' y MY, = — oy’ s M2z = — =
< Espectroscopia 2 y2 2
vibracional

+ Bibliografia

Expresar en terminos de {qx} mediante la regla de la
cadena. Por ejemplo:

X4 _1/2 oo

1/
ML, = MM, ' ~q1 = My

2 ..
qdi

oV oV 0qq oV
— (o) (m”)
ox/, 0q1 O0x) 0q,
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% Contenido Por lo tanto:

% Molécula diatbmica
< Oscilador no

armdnico 3 V
% Molécula m}ﬂ = — _
= o0

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad 8 V
% Espectroscopia -
vibracional ql _I_

< Bibliografia 0q1
En general:

LoV
dr O

=0

-0, k=1,2,...,3M

Ecuaciones diferenciales acopladas

Modos normales/FQ-UNAM
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+ Contenido

+ Molécula diatdmica
< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Aproximacion armonica

La expansion en series de Taylor alrededor de

0
qo = :
0
esS
3M 3M 3M 9
oV 1 o°V
V = %‘I‘Z (—> qg‘l'_ quz ( ) qg‘|‘
j=1 a J 7 qo - 1 =1 3=1 69(1269(17 qc
donde

Modos normales/FQ-UNAM
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Por lo tanto:

M 3M
+ Molécula diatomica s

< Oscilador no ; e oo
armonico : : z :q"f (8(] aq ) q.? +

< Molécula =1 j5=1 v J

poliatémica

« Coordenadas

+ Contenido

normales Sea H |la matriz Hessiana con elementos
% Grados de Iibgrtad
Teraional - ( R
+ Bibliografia ij —
3qz8q3 -

H es una matriz simétrica:
H;; = Hj;

En la aproximacion armonica:

3M 3M 1
quz 58 = ;4" Hda
=1 j5=1

Modos normales/FQ-UNAM 28 /50



+ Contenido

+ Molécula diatomica
< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

« Coordenadas
normales

+ Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Al sustituir:

3M 3M

=53 g,

zlgl

en las ecuaciones de movimiento:

oV
gp + — =0, k=1,2,...,3M
aqy.
Evaluar:
8_V _ % % 8[%%]
9qy i—1 j—1 gy
1 3M 3M dq; 9
= — ij Qia + %8
im=1 j—1 dk dk
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MASCINITe Delta de Kronecker:

+ Molécula diatomica
< Oscilador no

armonico . ) — 1
5= 10} i]
poliatomica . 1
% Coordenadas ]
normales
+ Grados de libertad Por |O tanto:
 Espectroscopia
vibracional
% Bibliograffa oV 1 3M 3M
9. 3 E E H;; (q:djr + q;dix)
Ak i=1 j=1
3M 3M
1 1
= - E Hixq: + - E Hijq;
24 2
1=1 71=1
3M 3M
= — Ii—gkq.7 + — E ijqg
2 4 2 “
J:]_ J:]_
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% Contenido Dado que Hgk; — Hk;g

+ Molécula diatomica
< Oscilador no

armonico 3M

% Molécula 8V H
poliatémica — § : kj qJ
< Coordenadas 8 dk

normales j: 1

% Grados de libertad
% Espectroscopia

vibracional entOHCGS

+ Bibliografia

3M
dr + ZijQj =0, k

j=1

1,2,...,3M

Modos normales/FQ-UNAM
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Coordenadas normales

Existe un conjunto

+ Contenido
+ Molécula diatomica

(Qulk=1,2,...,3M}

% Molécula
poliatémica

« Coordenadas dOnde:
normales 0N

« Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

O
S
]
$
S
=

tal que la matriz Hessiana A es diagonal: (A)ij = Xi0;;.

()\10...0\
0O X O 0

L0 0 0w/
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Por lo tanto:

+ Contenido

1 3M
% Molécula diatémica V(Qla Q2, ey QSM) — 5 Z )\zsz

< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

«» Coordenadas Ademas .
normales

« Grados de libertad

3M

“ Espectroscopia

vibracional qdir — E ij QJ
j=1

+ Bibliografia
Transformar las ecuaciones de movimiento:
3M
fik — Z CkiQi
=1

1% 321‘5 oV 9Q; 321‘5 1%
- = — Cki
3Qz‘ 3611.: : an’ :

1=1 1=1
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Por lo tanto:

+ Contenido

% Molécula diatbmica E E - C
+ Oscilador no sz"’ _I_ an ke

armonico
« Molécula
poliatémica

+ Coordenadas g Cli Qz

normales 8 Qz
« Grados de libertad

“ Espectroscopia

vibracional de dO nde

+ Bibliografia

|
=

|
=

Q+8V 0 i=1,2 3M
i P = lyaye..y
9Q;

Ademas:
3M 3M

V(Qla b P Q3M) — Z Z Hzng(b
:t 3M

1 2
V(Q17Q29”°7Q3M):§ >\z i

()
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+ Contenido
+ Molécula diatdmica

< Oscilador no 8 V B

armonico —

< Molécula an an

poliatémica

«» Coordenadas
normales

1 3M
% Grados de libertad — 5 Z )‘z (zQz) 5zk: — Akaz

13M
22&@}

()

% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Ecuaciones de movimiento en coordenadas normales:

Qr + \MQr =0, k=1,2,...,3M
Ecuaciones diferenciales no acopladas

= Hay una variable dependiente (coord. normal) en cada una.
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+ Contenido

% Molécula diatémica
< Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

«» Coordenadas
normales

« Grados de libertad [ |

% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Las soluciones de las ecuaciones anteriores son las
coordenadas (modos) normales vibracionales:

Qr(t) = Apsen(yv/Axt + ¢y

En un modo normal, todas las masas vibran en fase
con la misma frecuencia:

1
Vi = —\/ Ak
27

Los modos normales son independientes y no
iIntercambian energia.

Las oscilaciones de un sistema arbitrario pueden

expresarse como superposicion de modos normales.

Modos normales/FQ-UNAM
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Grados de libertad

Hay £ grados internos de libertad:

+ Contenido
+ Molécula diatdbmica

% Oscilad 2 : .
a0t C el Molecula lineal:
oliamica ¢=3M — 5,
< Coordenadas A A O
normales — ... = — .
! ° raslac
otf Espgctroscopia ’ . i rasiaciones
vibracional Molecula no lineal: .
% Bibliografia o _
{ = 3M — 6 rotaciones

)\1:...:>\6:O E—

Ejemplos: ;Cuantos grados de libertad internos tienen las si-
guientes moléculas?

m HCl: ¢=3x2-5=1.
1
V(Q) = JAQ7
m Agua:£=3Xx3—6=3.
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Hay £ grados internos de libertad:

+ Contenido
+ Molécula diatomica

< Oscilad 2 . .
a0t C el Molecula lineal:
oliatomica ¢ =3M — 5,
< Coordenadas A A O
normales e — S
! ° raslaci
otf Espgctroscopia ’ . i rasiaciones
vibracional Molecula no lineal: .
% Bibliografia o _
¢ =3M — 6 rotaciones

)\1:...:>\6:O E—

Ejemplos: ;Cuantos grados de libertad internos tienen las si-
guientes moléculas?

= HCI £=3x2-5=1_ o .aldehido.

]' 2
VQ) =3AQ = Benceno: £ =3 x 12 — 6 = 30.
m Agua:£=3Xx3—6=3.
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Ejemplo:

comente  Tres masas iguales acopladas por resortes iguales en
* Oseilador no movimiento restringido a una dimension.

% Molécula

poliatdmica

% Coordenadas Wx

normales m k m kK m

+ Grados de libertad

% Espectroscopia

vibraciona! s  Coordenadas cartesianas:

+ Bibliografia

{331, L2, 333}
s  (Coordenadas ponderadas por las masas:
{CI1 — \/E(fh — 331,0), gz — mmz — sz,o)a
g3 = \/E(ak — fE3,0)}

= {wl,o, L2.09 wg,o}: COOI’denadaS de eqUilibriO.
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* Contenido — Enla aproximacién armonica:

+ Molécula diatomica

< Oscilador no
armonico

1 1
< Molécula V(ml,m2,m3) — 51{7(132 L ml)Z _I_ Ek(mifv o 332)2

poliatémica

« Coordenadas
normales

— Entérminos de las coordenadas ponderadas por las

% Espectroscopia
vibracional Mmasas.

+ Bibliografia

V(g1,92,q3) = %(k/m)(Q2_Q1)2‘|‘%(k/m)(Q3_Q2)2

— Matriz Hessiana:

k.
H=| —%
0

3 =3[R |=
|
== o
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Solucidn con Mathematica:

+ Contenido
, L (1= V[gl_, q2_, q3_] ¢= (k/m) (g2-q1)*2/2+ (k/m) (g3-q2)*2/2
< Molécula diatdmica

:rgg(r:]iilsgor no in2= H = Grad[Grad[V[ql1, 92, 93], {91, 92, q3}], {91, 92, gq3}]
% Molécula k k k 2k k k k

p0|latémlca OUt[2]= {{a’ _H’ G}’ {_a’ F’ _a}, {0, "a, a}}

« Coordenadas

normales

In@:= MatrixForm[H]

+ Grados de libertad

o " Out[3)//MatrixForm=
% Espectroscopia K K
vibracional = 0
+ Bibliografia _k 2k _k
m m m
@ _k Kk
m m

Inf4):= Eigensystem[H]

Out[4]= {{%; ;J @}; {1y =24 L}y 4—Ly @y L}, {1y 1y 1}}}

5= Eigenvalues[H]

Out[5]= {Sm—k, ;, 0}

Con la norma de cada vector propio se pueden obtener los correspondientes vectores

unitarios.

Modos normales/FQ-UNAN nel= Norm[ {1, -2, 1}]

—




— Valores propios:
% Contenido
% Molécula diatémica 3](3

+» Oscilador no
armonico Al

< Molécula ™m ™m

poliatémica

« Coordenadas
normales

— (Coordenadas normales:
% Espectroscopia
vibracional

4 Bibliografia 1 2 1

Q1 Zﬁfh —\/—CI2 \/—CI3
\/—Ch -|—\/—CI3
1
\/—CI1 -|—\/—CI2 -|—\/§CI3

= Ver definicion del conjunto {Q\} en la diapositiva 34

Q2 =
Qs =
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Graficamente:

+ Contenido

+ Molécula diatdbmica
+ Oscilador no 1 W’WM‘

2 1
zfrmén’ico —q —q ‘I‘ —q )\1 — Sk/m
A IV VS -

« Coordenadas
normales
+ Grados de libertad

% Espectroscopia
vibracional

% Bibliografia - -

1 1
Q2 — \/iq]. +\/§q39 — o L

1
Q3 = —=q1 + A3 =10 * ad e

1 1

q2 + ——=q
V3 V3 B PR
modo traslaciona o o o
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Espectroscopia vibracional

# Contenido = Se recurre a la mecanica cuantica.

+ Molécula diatomica
< Oscilador no

armenico s |a ecuacion de Schrodinger es la ecuacion de
< Molécul . .

Soliatomica movimiento.

< Coordenadas

normales

=  En coordenadas normales, la ecuacion de movimiento
es separable:
vibracional
+ Bibliografia

18@%6 1
2 8Q2

+ Grados de libertad

zQ2<;[>mb EY®Y  §=1,2,...,¢

(aproximacion armonica)

= Los niveles de energia estan cuantizados:

. 1
EY = (i+§)hvi i=20,1,2,...
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* Contenido Reglas de seleccion vibracionales:

+ Molécula diatomica
< Oscilador no
armonico

#Molécula s Para los modos normales:
poliatémica

% Coordenadas

normales Aka p— :t]_

+ Grados de libertad

0, Vj#k

+ Espectroscopia Av:
vibracional J

+ Bibliografia

= Sea 1 el momento dipolar permanente de la molécula:

op
OQ

£ 0
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+ Contenido

% Molécula diatdmica
% Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

“ Coordenadas
normales

+ Grados de libertad

“ Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

Ejemplo: Molécula de CO,

¢=(3)(3) —5 =4

estiramiento
simétrico
(IR inactivo)

— > -«
O—C—0—
estiramiento
asimétrico
vy = 2349 cm~—1!

T

C O

¢

flexion
vo = 667 cm—1

© ® ©
O—C—0
flexion

ve = 667 cm—1
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+ Contenido

% Molécula diatémica
% Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

% Coordenadas
normales

+ Grados de libertad

IR inactive IR inactive IR inactive IR inactive

“ Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia

IR active IR active IR active
147cm™! 313 (doubly degenerate) cm™' 165 (doubly degenerate) cm ™!

Fig. 3.15 The vibrational modes of [PICL,]E_ (Dyp); only the three modes (two of which are degenerate) shown in the lower row
are IR active. The + and — notation is used to show the ‘up’ and ‘down’ motion of the atoms during the mode of vibration.

C. E. Housecroft & A. G. Sharpe, Inorganic Chemistry, 2nd edn, Pearson, 2005

Algunos aspectos a considerar:

m | a simetria molecular.
s Los espectrometros IR usuales detectan entre 4000 y
200 cm—1.
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Vibraciones de grupos

+ Contenido

#Molécula diatémica = Algunos tipos de enlaces y grupos funcionales
amnico vibran con frecuencias de grupo caracteristi-
% Molécul
polie?tc'?r(r:llijcz cas.
% Coordenad ’ . .
. = Ocurre cuando sélo las vibraciones de unos
o orados e Toertad cuantos atomos son significativas.
vibracional
 Bibllografia Ejemplo: Molécula HCN

H C N

m—g 7y =2097 cm~!
? 6 ? Uy =712 cm™1
«Q OB =@ 73=331cm!
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& Gontenido Numeros de ondas de algunos grupos

§ oleaua diatomica grupo 7 (cm™1) grupo 7 (cm~1)
Moo =C-H 3300 -C-C—- 900
- Goortensdes _C-H 3020 _C=0 1700
no (;T:c;: de libertad -C—H 2960 —C=N 2100

_C=C- 2050 _C-F 1100

< Bibliografia
’ _C=C— 1650 _C-Cl 650
_C-Br 560
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+ Contenido

% Molécula diatémica
% Oscilador no
armonico

% Molécula
poliatémica

“ Coordenadas
normales

% Grados de libertad
% Espectroscopia
vibracional

+ Bibliografia
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