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[cm-1] = 8065 [eV]

[nm] = 107 / [cm-1]

1 нм=10-9 м

Довжина хвилі  (нм) λ = c/

Хвильове число (см-1):  = 1/λ

Частота  (гц.): ν = c/λ
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h=6.6·10-34 J·sec
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Класифікація областей 

електромагнітного спектру

Вакумний ультрафіолет 10-200нм 

Ультрафіолет 200-400 нм 

Видима область 400-750 нм 

Ближня інфракрасна > 750  нм.

1 cm = 107 nm = 108 Ǻ 

1 Ǻ = 10-1 nm = 10-8 cm 
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Співвідношення між основними 

і додатковими кольорами

Довжина 

хвилі, нм

колір 

(поглинене 

випромінювання)

Додатковий колір 

(колір речовини)

400–435 Фіолетовий Зеленувато-жовтий

435–480 Синій Жовтий

480-490 Зеленувато-синій Померанчовий

490–500 Синє-зелений (Циан) Червоний

500–560 Зелений Пурпурный (Маджента )

560–580 Жовто-зелений Фіолетовий

580–595 Жовтий Синий

595–605 Померанчовий Зеленувато-синій

605–730 Червоний Синє-зелений (Циан)

730–760 Маджента Зелений

Кот ослу, жирафу, зайке голубые сшил фуфайки 
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Розв’язок рівняння Шредингера 
для електронної системи

Основний стан

S=0 S=1

(парноелектронні системи)

Збуджені стани

[cm-1] = 8065 [eV]

[nm] = 107 / [cm-1]



8

Основний стан

Y0

Y1

Y2

Y3

1010 RM YY

Перехідний момент

2

1010 M
3

2
f  

Сила осцилятора (ат.од.)

Дозволені переходи  f = 1-10-2

Заборонені переходи f = 10-4 - 10-5
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Електроні збудження в термінах МО

* *

* *

n* n*
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* перехід
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n* перехід
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* перехід
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n* перехід
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ППЕ і електронно-коливальні спектри  
(принцип Франка-Кондона)
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S0
S1

Молекула формальдегіду

n* перехід
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Типові спектри поглинання
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Деякі терміни

Хромофор – функціональна група відповідальна за появу кольору (поглинання)

Ауксохром - функціональна група модифікуюча эффект хромофора

Зеленувато-жовтий

Жовтий

Оранжевий

Червоний

Маджента

Фіолетовий

Блакитний

Зеленувато-синій

Циан

Зелений
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Діаграма Яблонського

поглинання

Люмінесценція

(флуоресценція) Фосфоресценція
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Гартрі-фоківський 

(основний) стан

Методи розрахунку електронних збуджень

За допомогою яких програм можна розрахувати спектр ?

GAMESS, Gaussian, ORCA, HypeChem !!!

Які ще існують методи ? TDDFT  (для великих систем), 

EOMCCSD (для малих систем)

CASSCF


