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1.7 C1.7 Cáác nguyên tc nguyên tắắc chc chọọn ln lọọc cho phc cho phổổ HHồồngng
ngongoạại (IR) vi (IR) vàà phphổổ RamanRaman

TrTrạạng thng tháái dao đi dao độộngng
phân tphân tửử

TrTrạạng thng tháái dao đi dao độộng riêng lng riêng lẻẻ::
dao đdao độộng chung chuẩẩn tn tắắc (mode)c (mode)

Quy tQuy tắắc chc chọọn ln lọọcc

PhPhổổ
RamanRaman

PhPhổổ
IRIR

Cơ lưCơ lượợng tng tửử

Moment lưMoment lưỡỡng cng cựựcc
(dipole(dipole moment) thaymoment) thay đ đổổii

ĐĐộộ phân cphân cựực (c (Polarizability)Polarizability)
thay đthay đổổii

 LưLưỡỡng cng cựực (c (dipole):dipole):
ĐĐặặc trưng cho tc trưng cho t/c/c đi điệện dipolen dipole
 moment dipole:moment dipole: lqPe 

+q -q
l

 ĐĐộộ phân cphân cựực (c (Polarizability)Polarizability)
ĐĐặặc trưng cho sc trưng cho sựự phân bphân bốố
đđáám mây e trong phân tm mây e trong phân tửử (hay(hay
nguyên tnguyên tửử))  Phân tPhân tửử phân cphân cựựcc

 Mode: Mẫu
hình của một
sóng lan
truyền hay
một dao động

Trong suTrong suốốt qut quáá trtrìình dao đnh dao độộngng



a) KhKhảảo so sáát hot hoạạt đt độộng Hng Hồồng ngong ngoạại (IR)i (IR)

Phân tPhân tửử COCO22

Dao đDao độộng cng củủa phân ta phân tửử ggồồm 2 nguyên tm 2 nguyên tửử đ đồồng cng cựực lc làà
không hokhông hoạạt đt độộng hng hồồng ngong ngoạại,i, còn dao đcòn dao độộng cng củủa phâna phân
ttửử ggồồm 2 nguyên tm 2 nguyên tửử ddịị ccựực lc làà hohoạạt đt độộng hng hồồng ngong ngoạạii

4 d4 dao đao độộng chung chuẩẩn tn tắắc vc vớới ti tầần sn sốố riêngriêng

vv11 vv33vv2a2a

Không hoKhông hoạạt đt độộng IRng IR HoHoạạt đt độộng IRng IR

1C & 2O th1C & 2O thẳẳngng
hhààng, liên kng, liên kếết đôit đôi

vv2b2b

ν2a = ν2b

khác phương
Dao động suy

biến bậc 2



vv11 vv22

Dao đDao độộng cng củủa 2a 2
nguyên tnguyên tửử đ đồồng cng cựựcc

Moment lưMoment lưỡỡng cng cựựcc
không thay đkhông thay đổổii

Dao đDao độộng cng củủa 2a 2
nguyên tnguyên tửử ddịị ccựựcc

Moment lưMoment lưỡỡng cng cựựcc
thay đthay đổổii

KhôngKhông
hohoạạtt
đđộộngng

IRIR

HoHoạạtt
đđộộngng

IRIR

vv11 vv2a2a

++ ++..

021  PPPe

21, PP thay đổi 21 PP 

021  PPP

thay đổi21, PP

vv2b2b vv33



Phân tPhân tửử HH22OO 3 d3 dao đao độộng chung chuẩẩn tn tắắc vc vớới ti tầần sn sốố riêngriêng

vv11

vv33

vv22

Dao đDao độộng cng củủaa
2 nguyên t2 nguyên tửử

ddịị ccựựcc

MomentMoment
lưlưỡỡng cng cựựcc

thay đthay đổổii

HoHoạạt đt độộng IRng IR

21, PP thay đổi

021  PPP



b) KhKhảảo so sáát hot hoạạt đt độộng Ramanng Raman
XXéét bt bảản chn chấất ct củủa đa độộ phân cphân cựựcc

hhvv

Phân tPhân tửử 2 nguyên t2 nguyên tửử ++

++__

__

++δδ

++δδ

--δδ

--δδ

Moment lưMoment lưỡỡng cng cựựcc
ccảảmm ứứng:ng: EP 

Trong không gianTrong không gian
3 chi3 chiềều:u:
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NNếếu viu viếết dưt dướới di dạạng ma trng ma trậận:n:

Ma trMa trậận tensor phân cn tensor phân cựựcc

TTáán xn xạạ Raman thư Raman thườờng:ng:

















zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx





Cơ lưCơ lượợng tng tửử::
RamanRaman ↔↔ ααijij thay đthay đổổii

ααxyxy == ααyxyx
ααzxzx == ααxzxz
ααzyzy == ααyzyz



Phân tPhân tửử COCO22

ĐĐáám mây đim mây điệện tn tửử ccủủa phân ta phân tửử ccóó hhììnhnh
ququảả dưa b dưa bịị giãn giãn 22 đđầầu vu vàà ccóó titiếết dit diệện tròn.n tròn.
VVíí ddụụ: X: Xéét dao đt dao độộng chung chuẩẩn tn tắắc tc tầần sn sốố νν11


1BiBiểểu diu diễễnn αα theo ctheo cáác phươngc phương (x, y, z).(x, y, z). NNếếu biu biểểu diu diễễnn

theo ctheo cáác phươngc phương (x, y, z)(x, y, z)  ellipsoid phân cellipsoid phân cựựcc



SSựự thay đ thay đổổi ci cáác ellipsoid phân cc ellipsoid phân cựực trong suc trong suốốt qut quáá trtrììnhnh
dao đdao độộng cng củủa phân ta phân tửử COCO22

vv11

vv33

vv22



Phân tPhân tửử HH22OO

vv11

vv22

vv33



1.8 So s1.8 So sáánh phnh phổổ Raman vRaman vàà phphổổ HHồồng ngong ngoạạii
ĐĐặặc đic điểểm chung:m chung: ÁÁp dp dụụngng

RRắắnn LLỏỏngng KhKhíí Dung dDung dịịchch

* Nguyên t* Nguyên tắắc loc loạại tri trừừ llẫẫn nhau: Nhn nhau: Nhữững dao đng dao độộng chung chuẩẩn tn tắắc cc cóó tâm tâm
đđốối xi xứứng lng làà hohoạạt đt độộng Raman, không hong Raman, không hoạạt đt độộng IR vng IR vàà ngư ngượợc lc lạạii

 Dao đDao độộng hong hoààn ton toààn đn đốốii
xxứứng luôn luôn lng luôn luôn làà Raman*Raman*

PhPhổổ RamanRaman PhPhổổ IRIR
KhKháác nhauc nhau



PhPhổổ RamanRaman PhPhổổ IRIR

 Dao đDao độộng Raman mng Raman mạạnhnh
nnếếu lu làà liên kliên kếết ht hóóa tra trịị

 TTỷỷ ssốố khkhửử phân cphân cựựcc
 SSựự đ đốối xi xứứng cng củủa da d..đđ..
trong dung dtrong dung dịịchch
 Tăng cưTăng cườờng đng độộ daodao
đđộộng cng củủa ca cáác nhc nhóóm mangm mang
mmààu (Raman cu (Raman cộộng hưng hưởởng)ng)
 ChChỉỉ ccầần mn mộột lưt lượợngng
nhnhỏỏ mmẫẫuu

 Dao đDao độộng IR mng IR mạạnhnh
nnếếu lu làà liên kliên kếết iont ion

 Không xKhông xáác đc địịnh đưnh đượợcc
ssựự đ đốối xi xứứng trong dungng trong dung
ddịịch (phân tch (phân tửử đ địịnh hưnh hướớngng
ngngẫẫu nhiên)u nhiên)

KhKháác nhauc nhau



KhKháác nhauc nhau
PhPhổổ RamanRaman PhPhổổ IRIR

 PhPhổổ Raman cRaman củủa ma mẫẫuu
/dd H/dd H22OO íít bt bịị ảảnh hưnh hưởởngng
bbởởi phi phổổ dao đ dao độộng cng củủa Ha H22OO

 PhPhổổ IR bIR bịị ảảnh hưnh hưởởngng
nhinhiềều bu bởởi si sựự hhấấp thu mp thu mạạnhnh
ccủủa Ha H22OO

 Thu đưThu đượợc phc phổổ
Raman cRaman củủa ca cáác hc hợợp chp chấấtt
hhúútt ẩẩm, nhm, nhạạy khy khíí khi đ khi đặặtt
trongtrong ốống thng thủủy tinhy tinh

 Không thu đưKhông thu đượợc phc phổổ
IR doIR do ốống thng thủủy tinh hy tinh hấấpp
ththụụ mmạạnh bnh bứức xc xạạ IRIR

 Ghi hGhi hếết vt vùùng phng phổổ
mmàà không ckhông cầần thay đn thay đổổii
chi tichi tiếết quang ht quang họọcc

 VVùùng phng phổổ IR rIR rấấtt
rrộộng, mung, muốốn ghi hn ghi hếết pht phảảii
thay đthay đổổi chi tii chi tiếết quang ht quang họọcc



HHạạn chn chếế ccủủa pha phổổ RamanRaman

 Để quan sát tán xạ Raman, phải dùng nguồn laser
công suất lớn  gây sự nung nóng cục bộ và quang
phân ly

 Một số hợp chất phát huỳnh quang khi chiếu chùm
laser

 Thu phổ quay và phổ dao động quay với độ phân
giải cao trong phổ Raman khó hơn trong phổ IR.

 Thiết bị Raman hiện đại đắt tiền hơn nhiều so với
thiết bị FT-IR.



1.9 T1.9 Tỷỷ ssốố khkhửử phân cphân cựực (Depolarization Ratio)c (Depolarization Ratio)
 MMẫẫu đưu đượợc đc đặặtt ởở
ggốốc tc tọọa đa độộ
 ChiChiếếu vu vàào mo mẫẫuu
(phương y) sóng phân
cực phẳng (Ez↑↓)
 Quan sát theo
phương x và đo Iz; Iy
(kính phân tích)
 Tỷ số khử phân cực:

 Tỷ số khử phân cực cung cấp thông tin quan trọng
về sự đối xứng của dao động  Giải đoán các dải phổ
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Từ kết quả tính toán lý thuyết:
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Ma trMa trậận tensor phân cn tensor phân cựựcc

Trong tán xạ Raman thường: tensor phân cực đối xứng

 ga = 0  0
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p s
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 Dao đDao độộng đng đốối xi xứứng hong hoààn ton toàànn

 Dao đDao độộng đng đ.x. không ho.x. không hoààn ton toàànn

gg00 > 0, g> 0, gss ≥≥ 00  00 ≤≤ ρρpp ≤≤ ¾¾
 bbịị phân cphân cựựcc

P.tP.tửử đ đẳẳng hưng hướớng (ng (dđdđ || E):|| E): ρρpp = 0= 0

gg00 = 0, g= 0, gss > 0> 0  ρρpp == ¾¾
 bbịị khkhửử phân cphân cựựcc



CCÁÁM ƠN THM ƠN THẦẦY VY VÀÀ CCÁÁC BC BẠẠNN
ĐÃ QUAN TÂM THEO DÕIĐÃ QUAN TÂM THEO DÕI
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v = 0v = 0

EE00

EE11

CCáác mc mứứcc ảảoo

CCáác mc mứứcc ảảoo

vv00

vv00 vv00

Raman thưRaman thườờngng RamanRaman
ccộộng hưng hưởởngng

HuHuỳỳnh quangnh quang

IR: Infrared
(Hồng ngoại)
R: Rayleigh
S: Stokes

A: AntiStokes


