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Μέζνδνη ραξαθηεξηζκνύ πιηθώλ 

Δξγαζηεξηαθή άζθεζε 4: Φαζκαηνζθνπία Τπεξύζξνπ 

Ηκεξνκελία δηεμαγσγήο: 28/4/2010 

 
 

 

ΕΙ΢ΑΓΩΓΗ: 
  Η θαζκαηνζθνπία ππεξύζξνπ είλαη κηα κέζνδνο πνπ βαζίδεηαη ζηελ 

απνξξόθεζε ππεξύζξνπ (κήθε θύκαηνο από 1 έσο 100κm) από θάπνην κέζν πνπ 

εμεηάδεηαη. Φσηόληα ηέηνηαο ελέξγεηαο πξνθαινύλ ηαιαλησηηθέο θαη πεξηζηξνθηθέο 

θηλήζεηο ζηα κόξηα. ΢ηα θσηόληα πνπ είλαη ελεξγά ζην ππέξπζξν γίλεηαη άκεζε 

ζύδεπμε ηεο δηπνιηθήο ξνπήο κε ην θσο θαη έρνπκε κεηαζρεκαηηζκό θσηνλίνπ ζε 

θσλόλην. 

 H θαζκαηηθή πεξηνρή ηνπ ππεξύζξνπ δηαθξίλεηαη ζε ηξεηο ππνπεξηνρέο: 

1)΢ην εγγύο-ππέξπζξν, ζην εύξνο 12500-4000cm
-1

 παξαηεξνύληαη ζπλδπαζκνί 

ηαιαληώζεσλ θαη κεγαιύηεξεο ηάμεο ζθεδάζεηο 

2)΢ην κέζν-ππέξπζξν, ζην εύξνο 4000-400cm
-1

, ζην νπνίν δηεγείξνληαη ζεκειηώδεηο 

ηαιαληώζεηο  

3)΢ηo καθξηλό ππέξπζξν ζην θαζκαηηθό εύξνο από 400-5cm
-1

, ην νπνίν θαιύπηεη ηηο 

ζπρλόηεηεο ηαιάλησζεο ηεο δνκήο ησλ κεγάισλ κνξίσλ. 

΢ηα πιαίζηα ηεο εξγαζηεξηαθήο άζθεζεο ζα αζρνιεζνύκε κόλν κε ην κέζν 

ππέξπζξν. 

 Η θαζκαηνζθνπία ππεξύζξνπ βξίζθεη πνιιέο εθαξκνγέο, νη θπξηόηεξεο από 

ηηο νπνίεο είλαη ε αλαγλώξηζε νπζηώλ ζε έλα δείγκα, ν πνηνηηθόο έιεγρνο ηεο 

παξαγσγήο ηεο βηνκεραλίαο αιιά θαη ε αλάιπζε εγθιεκαηνινγηθώλ ζηνηρείσλ. 

 

 

 

ΠΕΙΡΑΜΑΣΙΚΗ ΔΙΑΔΙΚΑ΢ΙΑ 
  

΢ΤΝΣΟΜΗ ΠΕΡΙΓΡΑΦΗ ΣΗ΢ ΜΕΘΟΔΟΤ: 

 H κέζνδνο πνπ έρεη επηθξαηήζεη λα ρξεζηκνπνηείηαη είλαη ε θαζκαηνζθνπία 

κε ρξήζε κεηαζρεκαηηζκνύ Fourier (FTIR). Πξόθεηηαη κηα ηερληθή κέηξεζεο γηα ηε 

ζπιινγή ησλ ππέξπζξσλ θαζκάησλ ζηελ νπνία αληί λα θαηαγξάθεηαη ην πνζό ηεο 

ελέξγεηαο πνπ απνξξνθάηαη γηα δηαθνξεηηθέο ζπρλόηεηεο ηεο αθηηλνβνιίαο, ην θσο 

IR νδεγείηαη ζην δείγκα αθνύ πξώηα δηακνξθσζεί κέζσ ελόο ζπκβνινκέηξνπ. Αθνύ 

πεξάζεη κέζα από ην δείγκα, ην κεηξνύκελν ζήκα είλαη ην ζπκβνινγξάθεκα. Η 

εθηέιεζε κεηαζρεκαηηζκνύ Fourier ζην ζπκβνινγξάθεκα έρεη σο απνηέιεζκα έλα 

θάζκα όκνην κε εθείλν πνπ παίξλνπκε από ηε ζπκβαηηθή θαζκαηνζθνπία δηαζπνξάο.  

 Μηα άιιε κέζνδνο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε θαη παξνπζηάδεη αξθεηά 

πιενλεθηήκαηα είλαη ε ηερληθή κεησκέλεο νιηθήο αλάθιαζεο (ATR). ΢ηε κέζνδν 

απηή, ε αθηίλα IR θαηεπζύλεηαη κέζσ ελόο ζηνηρείνπ εζσηεξηθήο αλάθιαζεο 

(θάπνηνλ θξύζηαιιν – ζπλήζσο δηακάληη) πςειoύ δείθηε δηάζιαζεο. Σν θσο IR 

αλαθιάηαη νιηθά εζσηεξηθά από ηελ πίζσ επηθάλεηα, ε νπνία είλαη ζε επαθή κε ην 

δείγκα. Kαηά ηελ αλάθιαζε ζηελ δηεπηθάλεηα θξπζηάιινπ-δείγκαηνο, ην θσο IR 

δηεηζδύεη ζην δείγκα θη έηζη ιακβάλνληαη ηα δεδνκέλα IR από ην δείγκα. Βαζηθό 

πιενλέθηεκα ηεο ηερληθήο απηήο είλαη ε εύθνιε πξνεηνηκαζία ησλ πξνο κειέηε 

δεηγκάησλ. 
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ΕΚΣΕΛΕ΢Η ΣΟΤ ΠΕΙΡΑΜΑΣΟ΢: 

ΕΡΩΣΗΜΑ 1: 

 Αξρηθά έγηλε ρξήζε ηεο κεζόδνπ FTIR πνπ πεξηγξάθεθε παξαπάλσ. Έγηλε ε 

θαηαγξαθή ηνπ θάζκαηνο ππεξύζξνπ ηνπ αηκνζθαηξηθνύ αέξα κηα θνξά κε ρακειή 

δηαθξηηηθή ηθαλόηεηα θαη άιιε κία γηα πςειή. Σα θάζκαηα πνπ πξνέθπςαλ δίλνληαη 

ζηα παξαθάησ δηαγξάκκαηα: 

 

 

 

 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 1 
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ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 2 

 
 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 3  
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 ΢ην δηάγξακκα 1 έρνπκε ρακειή δηαθξηηηθή ηθαλόηεηα θαη ζην δηάγξακκα 2 

πςειή. Οη ιεπηνκέξεηεο ηνπ δηαγξάκκαηνο 2 δελ είλαη επδηάθξηηεο ζηελ θιίκαθα πνπ 

έρεη ζρεδηαζηεί. Σν δηάγξακκα 3 είλαη κεγέζπλζε ηνπ δηαγξάκκαηνο 2 ζηελ πεξηνρή 

ζπρλνηήησλ 2290 κε 2380cm
-1

. Δδώ είλαη θαλεξνί νη θιάδνη δνλεηηθήο κεηάπησζεο P 

(ζηα αξηζηεξά) θαη R (ζηα δεμηά) γηα ην θάζκα ηνπ CO. Με ηε βνήζεηα ηνπ 

πξνγξάκκαηνο gnuplot έρνπλ ζεκεησζεί νη ζπληεηαγκέλεο ησλ θνξπθώλ ηνπ 

δηαγξάκκαηνο. Γηα λα είλαη επαλάγλσζηνη νη αξηζκνί πνιιά ζεκεία δελ είλαη 

ηνπνζεηεκέλα αθξηβώο ζηε ζέζε ηνπ κεγίζηνπ αιιά απηό δε καο ελνριεί αθνύ κόλν 

κε ηε x-ζπληεηαγκέλε ζα αζρνιεζνύκε. Δπίζεο ζην δηάγξακκα έρνπλ ζεκεησζεί νη 4 

πξώηνη θβαληηθνί αξηζκνί γηα θάζε θιάδν. Γηα ηνλ θιάδν P ν θβαληηθόο αξηζκόο 

πεξηζηξνθήο J κεηώλεηαη θαζώο απμάλεηαη ε ζπρλόηεηα θαη θηάλεη κέρξη ηελ ηηκή 1 

ελώ ζηνλ θιάδν R έρνπκε αύμεζε ηνπ θβαληηθνύ αξηζκνύ ν νπνίνο μεθηλά από ηελ 

ηηκή 0. 

Έηζη, ζηνλ θιάδν P έρνπκε ΓJ=-1 θαη ζηνλ θιάδν R έρνπκε ΓJ=+1 

Γηα ηηο ζπρλόηεηεο v ηζρύεη: 

 

vP(J) = σe–2σexe–2BeJ – αeJ(J–2),                   J = 1, 2, 3…  γηα ηνλ θιάδν P    (1) 

 

vR(J )= σe–2σexe+2Be(J+1)–αe(J+1)(J+3),      J = 0, 1, 2…  γηα ηνλ θιάδν R    (2) 

 

Δπίζεο είλαη γλσζηό όηη γηα ηηο δηαθνξέο Γv(J) ηζρύεη: 

 

ΓvP(J) = vP(J-1)-vP(J)  = 2Be-3ae+2aeJ ,         J=2,3,4… γηα ηνλ θιάδν P           (3) 

 

ΓvR(J) = vR(J)-vR(J-1) = 2Be-3ae-2aeJ  ,         J=1,2,3…         γηα ηνλ θιάδν R    (4) 

 

Οπνύ Be ε θαζκαηνζθνπηθή ζηαζεξά πεξηζηξνθήο θαη ae ε ζηαζεξά ζπδεύμεσο 

δνλήζεσο θαη πεξηζηξνθήο. 

Παξαθάησ ζα γίλεη κηα πξνζπάζεηα λα ππνινγηζηνύλ νη ζηαζεξέο Be θαη ae από ην 

δηάγξακκα πνπ δείρλεη ηηο δηαθνξέο Γλ ζπλαξηήζεη ηνπ θβαληηθνύ αξηζκνύ J. 

Από ην δηάγξακκα 3 θαη ηηο εμηζώζεηο (3) θαη (4) ππνινγίζηεθαλ ηα δεδνκέλα απηά 

γηα θάζε θιάδν ηνπ δηαγξάκκαηνο (ν θιάδνο P αληηζηνηρεί ζηα αξλεηηθά J). Έηζη 

πξνέθπςε ν παξαθάησ πίλαθαο: 

 

 

J Δv J Δv J Δv 14 1,23 

-27 2,16 -14 1,72 1 1,48 15 1,05 

-26 2,09 -13 1,91 2 1,66 16 1,17 

-25 2,15 -12 1,97 3 1,42 17 1,23 

-24 2,03 -11 1,66 4 1,41 18 1,16 

-23 2,03 -10 1,9 5 1,48 19 1,05 

-22 2,15 -9 1,73 6 1,41 20 0,92 

-21 2,15 -8 1,66 7 1,29 21 1,11 

-20 1,97 -7 1,72 8 1,48 22 1,04 

-19 1,97 -6 1,66 9 1,17 23 0,99 

-18 1,97 -5 1,72 10 1,47 24 0,98 

-17 2,03 -4 1,66 11 1,23 25 0,86 

-16 1,96 -3 1,66 12 1,23 26 0,93 

-15 1,91 -2 1,48 13 1,29 27 0,83 
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Σειηθά πξνθύπηεη ην παξαθάησ δηάγξακκα: 

 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 4 
 

 
 

 

Από όπνπ πξνθύπηεη όηη έρνπκε κηα επζεία ηεο κνξθήο Γv=f(J)=1.59-0.028J.  

΢πγθξίλνληάο ηελ κε ηελ εμίζσζε (4) πξνθύπηεη όηη: 

 

-2ae=-0.0280↔ ae=0.0140 cm
-1

      θαη      2Be-3ae=1.59↔ Be=0.816 cm
-1

 

 

Σώξα πνπ είλαη γλσζηέο νη παξαπάλσ ζηαζεξέο κπνξεί λα ππνινγηζηεί ην κήθνο 

δεζκνύ R ηνπ CO από ηε γλσζηή ζρέζε: 

 

e

ee
Bc

h
R

Rc

h
B

cI

h
B

 2222 888
 =5.48×10

-12
m=5.48pm 

Οπνύ R ην κήθνο δεζκνύ ηνπ CO,  Ι=κR
2
 ε ξνπή αδξάλεηαο ηνπ κνξίνπ θαη  

κ=(mo mc)/(mo+mc)=6.856u=1.14×10
-23

g ε αλεγκέλε ηνπ κάδα. 

(επεηδή 1u=1.66×10
-24

g) 
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΢ηε ζπλέρεηα ρξεζηκνπνηώληαο 4 ηηκέο ηνπ αξηζκνύ J γηα ηνλ θιάδν P θαη άιιεο 4 γηα 

ηνλ θιάδν R, κε ρξήζε ησλ εμηζώζεσλ (1) θαη (2) γηα θάζε θιάδν αληίζηνηρα θαη κε 

ηα δεδνκέλα ηνπ δηαγξάκκαηνο 3 ζα ππνινγηζηεί ε πνζόηεηα σe–2σexe. 

 
 J v (cm-1)  J v(cm-1) 

Κλάδος  P 

25 2300.68 

Κλάδος  R 

5 2357.50 

18 2317.34 13 2368.07 

10 2332.47 18 2373.91 

4 2342.86 24 2388.00 

 

 

Γηα ηνλ θιάδν P ε εμίζσζε (1) δίλεη:   σe–2σexe=2BeJ + αeJ(J–2) + vP(J). 

J=25 → σe–2σexe = 2349.53 cm
-1

 

J=18 → σe–2σexe = 2350.75 cm
-1

 

J=10 → σe–2σexe = 2350.75 cm
-1

 

J=  4 → σe–2σexe = 2349.50 cm
-1

 

Γηα ηνλ θιάδν R ε εμίζσζε (2) δίλεη   σe–2σexe= - 2Be(J+1) + αe(J+1)(J+3) + vR(J )    

J=  5 → σe–2σexe = 2348.38 cm
-1

 

J=13 → σe–2σexe = 2348.36 cm
-1

 

J=18 → σe–2σexe = 2348.49 cm
-1

 

J=24 → σe–2σexe = 2356.65 cm
-1

 

 

Παξαηεξνύκε όηη όπσο είλαη αλακελόκελν, νη ηηκέο πνπ βξέζεθαλ είλαη πνιύ θνληά 

κεηαμύ ηνπο. O κέζνο όξνο ηνπο είλαη:   σe–2σexe = 2350.30 cm
-1

 θαη δε ζπκθσλεί κε 

ηελ ηηκή πνπ αλαθέξεηαη ζηε βηβιηνγξαθία, έρεη όκσο ηελ ίδηα ηάμε κεγέζνπο θαη 

επηβεβαηώλεηαη όηη πξόθεηηαη γηα ζηαζεξή πνζόηεηα. 
 

Η αηνκηθή αθηίλα πνπ βξέζεθε παξαπάλσ απέρεη πνιύ από ηε ζήκεξα απνδεθηή ηηκή 

ησλ 143pm. Απηό ζα κπνξνύζε λα νθείιεηαη ζε αηέιεηεο ηεο πεηξακαηηθήο δηάηαμεο 

θαη κεζόδνπ, όπσο ε αδπλακία επίηεπμεο πςεινύ θελνύ ζην εζσηεξηθό ηεο ζπζθεπήο 

από ηε κεραληθή αληιία πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε. Γελ πξέπεη λα μερλάκε όηη όια ηα 

απνηειέζκαηα πνπ ππνινγίζηεθαλ εδώ πξνθύπηνπλ από ηα δεδνκέλα ηνπ 

δηαγξάκκαηνο 3. Οη ζηαζεξέο Βe θαη ae πνπ ππνινγίζηεθαλ, αλ θαη έρνπλ ηε ζσζηή 

ηάμε κεγέζνπο, δε ζπκθσλνύλ απόιπηα κε ηηο ηηκέο ηεο βηβιηνγξαθίαο. ΢θάικαηα ζε 

απηέο ηηο ζηαζεξέο επεξεάδνπλ όινπο ηνπο ππνινγηζκνύο ζηνπο νπνίνπο απηέο 

ππεηζέξρνληαη! 

 

 

 

 

 

ΕΡΩΣΗΜΑ 2: 

 ΢ην εξγαζηήξην κειεηήζεθαλ επίζεο ηα θάζκαηα  απνξξόθεζεο θαη 

δηαπεξαηόηεηαο ηνπ αηκνζθαηξηθνύ αέξα θαη ηνπ θελνύ. Σα αληίζηνηρα δηαγξάκκαηα 

δίλνληαη παξαθάησ: 
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ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 5 

 

 
 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 6 
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ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 7 

 

 
 

 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 8 
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Παξαηεξνύκε όηη ζηελ πεξίπησζε ηνπ θελνύ, ην θάζκα δηαπεξαηόηεηαο είλαη 

κε αξθεηά κεγάιε αθξίβεηα ζηελ ηηκή 1, δειαδή όιεο νη ζπρλόηεηεο ηεο αθηηλνβνιίαο 

ην δηαπεξλνύλ ρσξίο λα έρνπκε απνξξόθεζε, όπσο είλαη θαη αλακελόκελν. Οη 

ειάρηζηεο απνθιίζεηο πνπ παξαηεξνύληαη νθείινληαη θπξίσο ζηελ αδπλακία ηεο 

κεραληθήο αληιίαο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ απνκάθξπλζε ηνπ αέξα από ην 

εζσηεξηθό ηεο ζπζθεπήο. Σα ίδηα ηζρύνπλ θαη γηα ην θάζκα απνξξόθεζεο ηνπ θελνύ, 

ην νπνίν βξίζθεηαη ζηελ ηηκή 0 θαη νη απνθιίζεηο πνπ παξαηεξνύληαη είλαη ηεο ηάμεο 

ηνπ 10
-3

. 

΢ηελ πεξίπησζε ηνπ αηκνζθαηξηθνύ αέξα, ην δηάγξακκα απνξξόθεζεο 

βξίζθεηαη πάιη πνιύ θνληά ζην 0 θαη ην δηάγξακκα δηαπεξαηόηεηαο θνληά ζην 1, κε 

ηε δηαθνξά όηη εδώ έρνπκε κεγαιύηεξεο απνθιίζεηο από όηη ζηελ πεξίπησζε ηνπ 

θελνύ. Απηό νθείιεηαη ζηελ πνιύ πςειόηεξε ζπγθέληξσζε αεξίσλ, ζηε ζθόλε θαη 

ζηνπο πδξαηκνύο ηεο αηκόζθαηξαο, ην κεγαιύηεξν κέξνο ησλ νπνίσλ είρε 

απνκαθξπλζεί ζηελ πεξίπησζε ηνπ θελνύ. 

 

 

Σα ηειεπηαία θάζκαηα πνπ κειεηήζεθαλ ζην εξγαζηήξην είλαη ηα θάζκαηα 

απνξξόθεζεο ηνπ λεξνύ θαη ηεο αζπηξίλεο. ΢ηηο πεξηπηώζεηο απηέο έγηλε ρξήζε ηεο 

κεζόδνπ ATR. Σα δηαγξάκκαηα ησλ θαζκάησλ δίλνληαη παξαθάησ: 

 

 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 9 – ΝΔΡΟ 
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0 

 

ΓΙΑΓΡΑΜΜΑ 10 – Α΢ΠΙΡΙΝΗ 

 

 
 

 

΢ηα δηαγξάκκαηα έρνπλ ζεκεησζεί νη ζπληεηαγκέλεο από κεξηθέο θνξπθέο πνπ 

μερσξίδνπλ. ΢ηελ πεξίπησζε ηεο αζπηξίλεο, ν ππνινγηζηήο ηεο πεηξακαηηθήο 

δηάηαμεο θάλνληαο κηα ζύγθξηζε ηνπ θάζκαηνο απνξξόθεζεο κε θάζκαηα γλσζηώλ 

νπζηώλ πνπ έρεη ζηε κλήκε ηνπ, θαηάθεξε λα αλαγλσξίζεη όηη ην ζπγθεθξηκέλν 

θάζκα όλησο αληηζηνηρεί ζηελ αζπηξίλε… 

Ολνκαζία: Αθεηπινζαιηθπιηθό νμύ 

Μνξηαθόο ηύπνο: C9H8O4 

΢ρεηηθή κνξηαθή κάδα: 180,16  

΢πληαθηηθόο ηύπνο: 

 
 

  



 1

1 

Η θαζκαηνζθνπία ππεξύζξνπ είλαη άκεζα εθαξκόζηκε ζηε θαξκαθεπηηθή 

βηνκεραλία. Γηα ηέηνηεο εθαξκνγέο ρξεζηκνπνηείηαη θπξίσο ε κέζνδνο ATR ιόγσ ησλ 

ζεκαληηθώλ πιενλεθηεκάησλ πνπ παξνπζηάδεη (απιόηεηα ρξήζεο, ειάρηζηνο ή 

θαζόινπ ρξόλνο γηα ηελ πξνεηνηκαζία ηνπ δείγκαηνο, γξήγνξε αλάιπζε ηνπ 

θάζκαηνο θιπ). Η θαζκαηνζθνπία IR ρξεζηκνπνηείηαη θπξίσο γηα ηελ ηαπηνπνίεζε 

θαη ηελ αλάιπζε ησλ πξώησλ πιώλ, γηα ηνλ πξνζδηνξηζκό ηεο πγξαζίαο νπζηώλ αιιά 

θαη γηα ηνλ πνηνηηθό έιεγρν ησλ παξαγόκελσλ θαξκάθσλ.  

 

 

 

ΕΡΩΣΗΜΑ 5: 

 Έλαο αθόκα ηνκέαο ζηνλ νπνίν βξίζθεη εθαξκνγή ε θαζκαηνζθνπία IR είλαη 

ε εγθιεκαηνινγία. Η θαζκαηνζθνπία ρξεζηκνπνηείηαη θαη εδώ θπξίσο γηα ηελ 

ηαπηνπνίεζε νπζηώλ. Θα κπνξνύζακε κε απηό ηνλ ηξόπν λα αλαγλσξίζνπκε κε 

ζηγνπξηά θάπνηα παξάλνκε νπζία, θάηη πνπ ζα βνεζνύζε ζηε δίσμε λαξθσηηθώλ. 

Μπνξνύλ επίζεο λα αλαιπζνύλ θαη άιιεο νπζίεο όπσο δείγκαηα ρξώκαηνο. Με απηό 

ηνλ ηξόπν κπνξεί λα γίλεη αλαγλώξηζε θάπνηνπ νρήκαηνο ή όπινπ έρνληαο ζαλ 

ζηνηρείν ηα δείγκαηα κπνγηάο πνπ ελδερνκέλσο λα άθεζε ζηνλ ηόπν ηνπ εγθιήκαηνο.  

 

 

 

ΕΡΩΣΗΜΑ 3: 

 nm κm cm
-1 

1200 1.2 8333 

2500 2.5 4000 

1250 1.25 8000 

2000 2 5000 

13000 13 769 
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