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W kierunku lepszego zrozumienia widm NIR
(popularnonaukowe streszczenie projektu badawczego)

Nawet widma NIR prostych zwiazkoéw sa skomplikowane, zwlaszcza w poréwnaniu
do widm MIR czy Ramana. W zakresie NIR wystepuje wiele pasm pochodzacych od
nadtondéw oraz drgan kombinacyjnych. Pasma te znacznie nakladaja si¢ na siebie, wskutek
czego obwiednie spektralne posiadajg ztozong strukture. Z tego powodu identyfikacja pasm, a
zwlaszcza ich poprawne przypisanie jest zadaniem niezwykle trudnym. Klasyczne metody
analizy widm NIR posiadajg ograniczong przydatno$¢ gdyz nie sg w stanie wytlumaczy¢
wszystkich obserwowanych cech spektralnych. Dotychczasowa analiza widm NIR
koncentrowata si¢ glownie na przypisaniu pasm w oparciu o znajomo$¢ ich potozen.
Pozostate parametry spektralne pasm nadtonéw 1 drgan kombinacyjnych, takie jak
intensywnos¢ czy szeroko$¢ potdwkowa nie byly przedmiotem systematycznych badan. Jak
do tej pory, nie zidentyfikowano pasm nadtondéw wielu drgan o duzym znaczeniu dla
biospektroskopii takich jak C=N czy C=N. Powyzsze fakty §wiadcza o tym, ze pelne
zrozumienie widm NIR wymaga jeszcze wielu badan a realizacja tego projektu pozwolitaby
na znaczny postep w tej dziedzinie.

Celem proponowanego projektu jest lepsze zrozumienie widm NIR nie tylko tych
zwigzkow, ktore beda przedmiotem bezposrednich badan ale takze otrzymanie ogolniejszej
wiedzy o0 tym zakresie spektralnym i prawidlowosciach w nim rzadzacych. W proponowanym
projekcie po raz pierwszy w sposob kompleksowy dokonamy analizy wszystkich parametrow
spektralnych pasm nadtonow oraz drgan kombinacyjnych. Zamierzamy rowniez dokonaé
identyfikacji nowych pasm, o ktorych jeszcze brak doniesien literaturowych. Aby otrzymane
wyniki mialy charakter jak najbardziej ogoélny, planujemy przebada¢ szereg zwigzkéw 0
roznej strukturze i z r6znymi grupami funkcyjnymi, w tym wiele pochodnych deuterowanych.
Widma NIR, MIR i Ramana zostang zmierzone zaréwno dla czystych substancji jak i
rozcienczonych roztworéow. Dla wybranych zwigzkow wykonamy rowniez pomiary w funkcji
stezenia. Pomiary te beda zrodlem informacji o oddziatywaniach miedzyczasteczkowych Z
widm eksperymentalnych zostang wyznaczone parametry spektralne takie jak potozenie,
intensywno$¢ czy szeroko$¢ potowkowa dla pasm przejs¢ podstawowych, nadtonéw oraz
drgan kombinacyjnych. Parametry te bgda przedmiotem szczegdlowej analizy. Stosujac
zaawansowane metody chemii kwantowej obliczymy anharmoniczne widma oscylacyjne dla
wszystkich badanych zwigzkéw oraz dokonamy teoretycznej rekonstrukcji widm NIR.
Porownanie widm eksperymentalnych oraz teoretycznych powinno dostarczy¢ wielu
istotnych informacji o strukturze i oddzialywaniach a takze o anharmonicznos$ci i
sprzezeniach pomigdzy réznymi drganiami. Realizacja proponowanego projektu pozwoli na
lepsze zrozumienie widm NIR, co w przysztosci moze zaowocowaé nowymi aplikacjami w
dziedzinie chemii fizycznej czy analitycznej.



