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Radiacio electromagnetica

Les ones o radiacions electromagnétiques son ones que es propaguen a
I'espai amb un component eléctric i un component magnétic. Aquests

dos components oscil*len en angles rectes respecte ells | respecte a la
direccio de propagacio.

Camp eléctric oscil-lant

Longitud d'ona

Camp magnetic oscil-lant

http://enebro.pntic.mec.es/~fmag0006/op_applet 30.htm
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Radiacio electromagnetica: propagacio en forma d’'ones transversals d’'un camp electric i d'un
camp magnetic.

La llum visible, infraroja, ultraviolada, les microones i les ones de radio son exemples de radiacio
electromagnetica. Totes aquestes radiacions es mouen a la velocitat de la llum (¢ = 3x108 m/s),
ja que son llum, pero es diferencien en la seva freqliencia i en la seva longitud d'ona.

I longitud d'ona (A, lambda) : distancia entre dos pics
Oscil-lacions del )
camp eléctric (0 dues valls) consecutius (es mesura en metres).

Frequencia (v, nu): nombre de cicles oscil-latoris que
passen per un punt fix en un segon (es mesura en Hz
0s?).

Oscil-lacions del
camp magnétic

Els camps eléectric i magneétic originats per una carrega accelerada son perpendiculars entre si
| perpendiculars a la direccié en qué es propaguen.



Radiacio electromagnetica

Wavelength (A)
Peak < ""’____1_
Amplitude
e -=r1-

Trough

Nombre d'ona (n) : nombre d'ones que s'encabeixen
en 1 cm (es mesura en cmL).

n=1/\

Longitud d’ona( A ):
distancia entre dues crestes o
dues valls consecutives.

Amplitud (A):

variacié maxima del
desplacament de I'ona respecte
el seu eix de propagacio.

Les dues magnituds es
mesuren en metres (m).



Radiacio electromagnetica

Periode (T): temps necessari \
per a completar una oscil*lacid
completa de I'ona. En segons (s) > 400 nm <

Freqiiencia (f o Vv):

nombre d’oscil.lacions que Violet light _

realitza I'ona per segon. (v=750x10"s7")
Es mesura en hertz (Hz o0 s!)

v=1T

Infrared radiation
(v=3.75x10"s1)



Radiacio electromagnetica

Les ones electromagneétiques es diferencien de les

ones mecaniques (so, ones sismiques, onades del mar) en que no
necessiten un mitja de propagacio i es desplacen a la velocitat de
la llum (c).

Com la ¢ és constant (la llum es propaga a velocitat constant), quan
meés gran és la longitud d’ona més petita és la freqiiencia de
I'ona electromagnetica.


Presenter
Presentation Notes
Una càrrega elèctrica en repòs crea un camp elèctric i origina al seu voltant un camp magnètic.
Si les càrregues elèctriques tenen un moviment accelerat, emeten energia en totes les direccions en forma d’ones transversals, energia radiant.
La freqüència fa referència al nombre de cicles per segon. Variant la freqüència, varien les característiques de les radiacions.


Radiacio electromagnetica

Dualitat ona — particula:

La llum pot considerar-se com una ona que €S propaga 0 com un
conjunt de fotons que es desplacen a la velocitat c.

En funcié de les circumstancies la radiacio electromagneética es comportara com
una ona o com una particula (foto).

» En forma d'una ona, la radiacio electromagnetica es caracteritza per una
velocitat (la de la llum), una longitud d'ona i una freqtiencia.

» En forma de particules, la radiacio electromagnetica (els fotons) es caracteritza
per I'energia de cada particula relacionada amb la freqtiencia de |'ona donada per
I'equacio de Planck:

E=hv
on E és I'energia d'un fotd, h = 6,626 x 1034 J-s és la constant de Planck, i v és la
freqliencia d'ona.

— |'energia d'un fotd és directament proporcional a la freqtiencia de I'ona




L'espectre electromagnetic és el conjunt de radiacions electromagnetiques.
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Espectre de les ones electromagnetiques i franja corresponent a la llum visible.



Espectre electromagnetic
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Exercici

Una radiaci6 electromagnetica es pot definir mitjancant qualsevol dels parametres

seglients: energia, longitud d’ona, freqtiencia o nombre d’ona.

a) Apliquem a una determinada molecula les radiacions electromagnetiques que
s'indiquen a la taula segiient. Ordeneu-les de més a menys energia i justifiqueu
la resposta.

[1 punt]
Radiacions electromagnetiques

Radiacié radiacio 1 radiacio 2 radiacio 3
Valor 1 unitat 2,65-1077] 2,70-107 m 5,10-10* s

Dapes: Constant de Planck =h =6,63-1072*J -s.
Velocitat de la llum =¢c=3,0-10°* m-s™.



Exercici

Radiacions electromagnetiques

Radiacié radiacio 1 radiacio 2 radiacio 3
Valor 1 unitat 2,65-10717] 2,70-107 m 5,10-10* st
Dapgs: Constant de Planck =h =6,63-1072* ] -s.

Velocitat de la lum =¢c=3,0-10* m-s™.
Radiacié 1: 2,65 - 107" J (energia)

E=265-10"J

Radiacio 2: 2,70 - 10" m (longitud d’ona)

E=(6,6310%J-5) - (3-10°m-s")/ (270-10"m)=7,37 - 107¢J

Radiacié 3: 5.10™ s (frequéncia)

E=(6,6310%J-s) (510-10"s")=3,38-10"°J

Ordenacio: E(radiacio 1) > E(radiacio 2) > E(radiacio 3)




Interaccio de laradiacio electromagneticai les molecules

Les ones em viatgen com a paquets d'energia sense massa (fotons). L'energia
d'un foté és directament proporcional a la seva v i inversament proporcional a la
seva A.

E=h-v=h-c/A onheéslaconstant de Planck.
En certes condicions, quan un fotd xoca amb una molecula, aquesta pot absorbir
I'energia de la radiacio, produint-se un augment de I'energia de la molécula en una
quantitat igual a I'energia del foto. Aixi, per exemple,

 Quan una molecula absorbeix radiacio ultraviolada (UV) es produeixen canvis
d'energia electronica. L'energia d'aquest tipus de radiacio és capac de provocar
un salt des del nivell fonamental d'energia electronica de la molecula a un estat
excitat.

e Quan una molecula absorbeix radiaci¢ infraroja (IR) es produeixen canvis
d'energia vibracional. L'energia d'aquest tipus de radiacio és capac de provocar
un salt des del nivell fonamental d'energia vibracional a un nivell excitat.



Interaccio de laradiacio electromagneticai les molecules

L'energia de les molecules, igual que la dels electrons, només pot tenir determinats
valors. Les molecules se situen en els nivells de mes baixa energia en estat
fonamental | quan absorbeixen energia salten a nivells superiors, passen a un
estat excitat.

Aguestes interaccions entre radiacio i energies de les molecules son les que
s'aprofiten en l'analisi estructural dels compostos, ja que son caracteristiques de
cada molécula concreta.

L'espectroscopia és una tecnica analitica experimental, molt usada en quimica i
en fisica. Es basa en detectar |'absorcid o I'emissio de radiacio electromagnetica
de certes energies, i relacionar aquestes energies amb els nivells d'energia
implicats en transicions quantiques de la substancia a detectar.



Metodes espectroscopics

Per analitzar les substancies actualment s'utilitzen diverses
tecniques instrumentals basades en |'espectroscopia.

Algunes de les més emprades son:

- Espectroscopia d'espectre infraroig (IR): deteccié de grups funcionals organics.
- Espectroscopia UV-visible : deteccid d'enllagos multiples, analisi quantitatiu.

- Ressonancia magneética nuclear (RMN): determinacio del tipus i posicid dels atoms
d'hidrogen en les molécules organigues; obtencid dimatges pel diagndstic en medicina.

- Espectrometria de masses (MS): determinacio de la massa molecular i de
I'estructura de les molécules,

Per realitzar l'elucidacid estructural de molécules normalment s'utilitzen les dades
obtingudes a partir de diverses técnigues.



Espectroscopia infraroja (IR)

L'espectroscopia infraroja és la branca de |'espectroscopia que treballa amb la
part infraroja de 'espectre electromagnetic.

Es basa en fer interaccionar una molecula amb radiacio electromagnetica de la
zona de linfraroig, per a determinar quines radiacions concretes €s capag
d'absorbir.

Amb aquesta tecnica s'obté un espectre d'infraroig on es representa I'absorbancia
(o transmitancia) per a cada radiacio infraroja, mesurada habitualment pel seu
nombre d’ona (0 a vegades per la seva longitud d’ona o freqliencia).

Quan una molecula absorbeix radiacio infraroja es produeixen canvis d’energia
vibracional degut a les deformacions dels enllagos per tensio i flexio. L'energia
d'aquest tipus de radiacio és capac de provocar un salt des del nivell fonamental
d’energia vibracional a un nivell excitat.

L'espectre IR obtingut per una molecula es caracteritza per una serie de pics, de
diferents alcades, que corresponen a les diferents transicions vibracionals dels
enllacos de la molecula.



Espectroscopia infraroja (IR)

Els enllacos covalents vibren en determinades freqliencies que es troben dins dels
valors de les de I'espectre IR. Aquestes freqgtiencies depenen de cada enllac:

Bond Energy Stretching Frequency
Bond [keal (kJ)] (em™")

Frequency dependence on aiomic masses
. T 100 (420) 3000
C—D | “;m'; 100 (420) 2100 | P decreases
a1 Ty 83 (350) 1200

Frequency dependence on bond energies
e 5 -  — 1200 |
C= 146 (611) l“'::,‘,'ﬁ,” 1660 | ¥ increases
C=C 200 (840) 2200

freqliencia augmenta amb I'energia de I'enllag
freqliencia disminueix amb la massa atomica



Espectroscopia infraroja (IR)

Espectroscopia d'espectre infraroig (IR)

« Normalment s'estudia I'absorcio IR de les substancies en la regio de
'IR mitja ( 200 — 4000 cm1 ).

- Nombre d'ona (Wavenumber): 1/n=1/\

és la inversa de la longitud d'ona, per tant és proporcional a la
freqliéncia. S'expressa en cm'!

Bond Energy Stretching Frequency
Bond [keal (k)] {em~")
Fregaency dependence on aiomic masses
e & F— 100 (4200 JO0N)
=D .4111-11'1':'- 100 (420) 2100 | ¥ decreases
| Sy &' | H3 (350 | 2(x)

Freguency dependence on bond encrgres

=L B3 (350) | 200}
:‘I 1
c=C | 46 rmn[ -

bomd | Gl | P increases
A 200 (840) 2200



Interaccio de laradiacio electromagneticai les molecules

I'energia de vibracio esta
guantitzada, els enllacos
nomes absorbeixen
energia de determinades
freqliencies

Enargia

FIGURA 2. Energia dels nivells vibracianals seqons el model de I'ssel ladar harmbnic,

Quan una molecula diatomica absorbeix un foté d'energia, salta a un
nivell superior i la seva energia de vibracido augmenta



Espectroscopia infraroja (IR)

Modes vibracionals de la moléculz

« Practicament totes les molécules amb dH,0
enllagos polars poden absorbir fotons (), W @ J )
de radiacio IR. ™ g2 Mg it

N 3 |
tenson smemca ension asimatnca

» L'absorcio de fotons IR provoca
transicions entre nivells d'energia

vibracionals dels enllacos de les () ()
molécules. #\-‘f’f
deformacion
otretching vibrabions Bending vibrations
Mear Flear heaar

e e, e o o § & .
VA N <° AN
,-/)_('x. /d\\ x”f(—j\x f:t- ”Hh{\ IHQ{

Swrnrmetic Aseparmalein Ir-plae mozkinn rplane scizsoning Out-ofplang waneing  Ou-ofpane fwistinn -

http://experimentaciolliure.wordpress.com/altres-materials/introduccio-a-
1%E2%80%99analisi-espectroscopic-al-batxillerat/espectroscopia-infraroja/
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Espectroscopia d'infraroig (IR)

Radiacio IR

Per exemple, els atoms del grup CH,, que es troba sovint en compostos
organics, poden vibrar de 6 formes diferents:

- Estiraments simétrics i asimétrics (stretching)

- Flexions simétrigues i asimeétriques en el pla (scissoring i rocking)
- Flexions simetriques i asimetriques fora del pla (wagging i twisting)

estirament scissorin waaggin
simetric 9 99ing
x r JM Y
_TL"’ = \ ; e - \ __J_.‘.-'f.h.&?;\
estlr an:le_nt rocking twisting
asimetric

http://www.iocd.unam.mx/organica/teorial41l/flash/ir.swf
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Espectroscopia infraroja (IR)

* La zona de I'espectre IR que va dels 600 als 1400 cm™ s'anomena regio de
I'empremta dactilar.

Ahsorbance / %o
0

0+

C-H C=0

o0 Functional group region Fingerprint region

1 L
4000 3000 2500 2000 1500 1000 s00
Wavenumbers / cm ™!

Es fa incidir un raig de llum infraroja sobre una mostra d'una substancia
molecular i s'enregistra l'energia que absorbeix la substancia en cada
longitud d'ona. S'obté un grafic en el qual es veu en quines A la mostra ha
absorbit energia.



Espectroscopia d'infraroig (IR)

« Cada tipus d’enllac absorbeix a unes longituds d’ona caracteristiques |
aixo permet identificar els grups funcionals que conté la molécula.

wavelength(rmicrons)———=

vibrations

vibrations
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A

stretching vibrations: estiraments, tensions
bending vibrations: flexions i torsions



Espectroscopia d'infraroig (IR)

+ Cada tipus d'enllag
absorbeix a unes
longituds d’ona
caracteristiques i aix0
permet identificar els
grups funcionals que
conté la molécula.

NUMERO DE GRUPO NUMERO DE
| GRUPOFUNCIONAL | Py ——— ONDA (car)
OH 3100-3200 |-C=C- 2300-2100
(enlace de hidrogeno)
OH 3600 -C=N ~ 2250
(sin enlace de hidrogeno)
Cetonas 1725-1700  [-N=C=0 I~ 2270
|Aldehidos 1740-1720  [-N=C=S |~ 2150
idos y cetonas  (1715-1660  [C=C=C ~ 1950
o,p-insaturados
Ciclopentanonas ~ (1750-1740  [NH 3500-3300
Ciclobutanonas 1780-1760  |C=N- 11690-1480
Acidos carboxilicos  {1725-1700  [NO2 1650-1500
1400-1250
|Esteres 1750-1735  [S=0 1070-1010
Esteres 1750-1715  |sulfonas 1350-1300
o,p-mnsaturados 1150-1100
8-Lactonas 1750-1735  |Suffonamidasy  |1370-1300
sulfonatos
1180-1140
ly-lactonas 1780-1760  |C-F 1400-1000
|Amidas 1690-1630  |C-Cl |780-580
l-coc 1815-1785  |C-Br 1800-560
1600-500

e

11850-1740®  [C-1




Espectroscopia d'infraroig (IR)

Wavelength (um)
252627282913 is 4 45 5 35 6 7 b} 9 10 11 12 13 14 1516

% Transmittance

T e e T L
| IR BE RS R R N AR DT ’- (INEFSIFSRuAREA R/IEESEL
! | I IR - N A Nt \ﬁ' =9 amEi }
T it Mt T 1 | . 1 T iy T 1 [ 1
. tros il : : - . : ‘ A - 5
A1 1 | ' - i L1 1 l
Il DV o e a1l | ! h L1 Ll |
! ! (VR UL e e ii Ls L3 [ 1 i 14 | : |
lhl N AR RRRAN . N [
JIARRSARIA, S IS SUSMIRSAR 1SS : _ L AN EEEEE
| A0 ) AR ] AL RS aSEE s
i (M i ARRR A0 I O L
R .--,é\ ARLLITT AN I ERRRRARERERMRG AR RRENAY DURERILIE I
AT I C=—0 ST T = CH3;CCH,CH,CH;
| I _ ' 5 I T I bl s g0
I AR LR OO R SRR R YITeRaRey | i HEER HERREN
Ll [l FRERRTRRRRRRET (LAIR]] i S = EEVRE i

I 1 il I il '"_ 1
4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 il |} 1800 1600 1400) 1200 1000 B0 1]
Wavenumber (cm)

Transmitancia: Mesura de la capacitat d’'una substancia per a transmetre la radiacié
electromagneética, expressada com la relacié entre el flux de radiacié transmesai el
flux de radiacid incident.

http://www.iocd.unam.mx/organica/teorial4l1l/flash/ir2.swf
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Espectroscopia d'infraroig (IR)

gth (um)
6

% Transmittance

252627282913 4 7 8 13 14 1516
T
I 1
I i
i} i
I 1 |
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CH,CH; T | |11 i
il j 0 1| 0K -
i : i :
| il | i *
I I I evesnaonenl
000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 26000

Wavenumber (cm=")




Exercici

El dioxid de carboni, un dels gasos de I'atmosfera, absorbeix part de la radiacié

infraroja emesa per la superficie de la Terra.

a) Expliqueu que li succeeix a la molecula de dioxid de carboni quan absorbeix un
foté de radiaci6 infraroja. Per que les molecules de dioxid de carboni absorbei-
xen nomeés certes freqiiencies de radiaci6 infraroja?

[1 punt]

b) Calculeu la freqiiencia i la longitud d’ona d’un foté de radiacié infraroja que té
una energia d’1,33 - 107°].
[1 punt]

DaDes: Constant de Planck = h =6,63-107% ] -s.
Velocitat delallum =c=3-10* m-s..



Solucid exercici

Quan la molecula de CO, absorbeix radiacio infraroja (IR) es produeixen canvis
d'energia vibracional. L'energia d'aquest tipus de radiacio és capa¢ de provocar
un salt des del nivell fonamental d'energia vibracional a un nivell excitat.

Les molecules de CO, nomeés absorbeixen certes radiacions IR perque per passar
una molecula d'un nivell de vibracié a un altre nivell de vibracid ens cal una
determinada energia (diferencia d'energies dels dos nivells vibracionals).
Aquesta energia l'aporta una determinada frequéncia de la radiacio
electromagnética que, per tant, pot ser absorbida.

b) A partir de I'equacio de Planck relacionarem I'energia de la radiacio amb la
freqliencia (v) o la longitud d'ona ()

E=hv
Frequéncia v=E/h =1,33-10%"J/6,63-10°J s
Freqiiéncia = 2,01 - 10" s™ Longitudd’'ona: A=c/v (0o A=hc/E)
A=c/v=3-10°m-s" /2,01-10"s"

Longitud d’'ona=1,49 -10° m



Exercici

La formula molecular d’un compost organic és CsHygO. Es tracta d’un compost lineal que
pot tenir un doble enllag C=C o un doble enllag C=0. A partir de la figura 1 taula segiient:

Espectre d’absorcio a I'infraroig (IR) del compost CsHjpO

Nombre d'ona, cm™

A00 3000 38D 000 1500 10 D300 17D NOO0 ] -1 0
1 s desaad e g a o dalal gyl | I T | i |
1 1 1 L] 1 ¥ 1 L] ¥
I
I

transmitincia

i

1 |
i |
! |
1 |
1 i
i i
| |
| |
| |
1 L
1 |
| |
1 1
i i
| |
1 1
1 1

B
L L L L

Absorcions de diversos grups funcionals a l'infraroig (IR)

Nombre d’ona Grup funcional Argumenteu quiq dels seguents compostos, X,
(em™) : Y o Z, és compatible amb la formula i I’espectre
3400 O‘HCDHN‘H infraroig donat:

3100 (carboni enllacat a un altre carbom X: 3-pentanona CH,CH,COCH,CH,
amb E””ngkgle’ =) Y: acid pentanoic CH,CH,CH,CH,COOH
2900 (carboni enllagat a un altre carboni Z: 2-penten-1-ol CH;CH,CH=CHCH,OH
amb enlla¢ simple, C-C)
1710 C=0

1610 C=C




Exercici

Nombre d'ona, cm™

I HDE 3 300 1500 1001200 1100 100 wo L A

| |
i | |
I I i i :
transmitincia 4: E ,I : :
i i I | i
I | I [ :
i i I i i
i i I i i
i | I 1 I
| | I l '
| i i i i
i i I i i
| | I i I
l*I o 'i ' AN I I | . | i 1 |. L L L
~ 2900 cm- ~1710 cm
C-H C=0
carboni enllacat a un )
altre carboni amb Es I'espectre IR de la 3-pentanona

enllac simple, C-C)



Exemples espectres IR

CHs3-CH,-COOH

C-O st
12530

T T T T T T
loga Bl

CHy-CH,-COO N3 © |
0 e
R-C7 = R-C_ - C=0 st
SO 0 1550 |

HAYENJRBER | -11



Exercici

Les molécules d’aigua absorbeixen intensament una radiacid electromagnética de

freqiiéncia 5.4 - 10" s™.

a) Calculeu la longitud d’ona (en m) i el nombre d’ona (en cm™) de la radiacié absorbida
per [’aigua.
[1 punt]

b) Tenint en compte la taula segiient, indiqueu quin tipus de canvi produira aquesta
radiacid en les molécules d’aigua. Expliqueu a nivell molecular 1 atdomic aquest tipus

de canvi.
[1 punt]
Taula. Interaccio entre la radiacio electromagnética i les moléciules
Tipus de radiacio T1ipus de canvi Interval d’energia / J
Microones Nivells d’energia de rotacid 1110~ a 110~
Infraroig Nivell d’energia de vibracio 1110 a1-10™"
Visible 1 ultraviolat | Nivells d’euergia electronica 11107 a1-107°

DADES: Velocitatdelallum ¢=3,0" 10°m - s™
Constant de Planck /7 =6,63-10"*J"s



Interaccio de laradiacio electromagneticai les molecules

lonization
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Espectroscopia d'infraroig (IR)

Sample
Compartment
IR Source Detector

%D rotating segmented mirror
i [] ] deteciorn

) T | e |

glowing
wire .| ’ ligh
sOurve A !ill.llTlplE trunsmiaiied

cell




Exercicis

1. L'energia d'ionitzacio del sodi és de 495,8 kJ/mol. Creus que una
radiacio de 3-107 m de longitud d'ona podra extreure un electré d'un atom
de sodi?

Dades: h=6,626 - 1034 J - s

2. Si I'energia d'ionitzacio del K gasoés és 418 kJ/mol:

a) Calcula I'energia minima gue ha de tenir un fotoé per tal de poder ionitzar
un atom de K.

b) Calcula la freqliencia associada en aquesta radiacio i indica a quina
zona de lI'espectre electromagnetic pertany.

c) Aquest atom podria ionitzar-se amb llum d'una altra zona espectral?
Raona la teva resposta i, Si creus que si, assenyala una zona de l'espectre
gue compleixi aguest requisit.

Dades: h =6,626 - 1034 J - s; N, = 6,022 - 10%3; c=3 - 108 m/s

3. En la transicio electronica de I'atom d'hidrogen del nivell quantic principal
n = 5 al nivell quantic n = 2 s'emet un fotdé de A = 434 nm. Calcula I'energia
de l'electré en el segon nivell quantic principal. L'energia del cinque nivell
quantic és E; = -0,54 eV. Dades: h = 6,626 - 1034 ] - s,
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