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Ультракүлгінді спектроскопиямен талдаудың ерекшелігі 
Дәріс мақсаты: Студенттерді электронды спектрлер теориясының негізімен таныстыру. 
1. Молекуланың электронды спектрі; 
2. Франк-кондон шарты; 
3. УК-спектроскопия әдісінің қолданылуы.

Зерттеудің спектралды әдістері (ЗСӘ) – зерттелетін зат молекуласының немесе атомының шығарған электромагнит сәулесінің затпен әрекеттесу құбылысын қолдануға негізделген.
Зерттелетін заттың сәуле шығаруы немесе электромагнит тербеліс кванттарын сіңіруі, сол заттың сандық және сапалық қасиеті жайында ақпарат беретін спектр бөлу немесе сіңіру арқылы байқалатын арнайы сигнал беру арқылы сипатталады. Аналитикалық сигнал интенсивтілігі, оның пайда болуын қамтамасыз ететін бөлшек мөлшерін, яғни үлгідегі анықталатын зат концентрациясына тура пропорционал болады. Спектралды әдістер –электромагниттік сәуле спектрінің әр түрлі саласындағы аналитикалық сигнал алуға мүмкіндік береді. Оған γ-сәуле, рентген, ультракүлгін (ук), инфрақызыл (ИҚ) және микротолқын мен радиотолқын жатады.
Атомды спектралды анализ – заттың элементтік құрамын анықтауға негізделген. Егер атомдық жүйеге қажетті энергияны жеткізсе, атом электрондары қозған күйге ауысып, 10-8секундтан кейін төменгі энергетикалық деңгейге әрбір атомның өзіне тән электромагниттік сәулелену кванты түрінде артық энергияны шығару , яғни эмиссиясы арқылы ауысады. Егер бос атомның сыртқы – валенттік электрондары қозса – сәуле сызықтары спектрдің көрінетін және ҮК саласында орналасады. Атом орбиталінің ішкі жағында оранласқан электрондар қозған жағдайда – рентген сәулесі шығады. Тәжірибе техникасы мен қондырғы түрі бойынша эмиссиялық спектралды анализге атомды-абсорбциялық спектрофотометрия жақын. 
Атомды-эмиссиялық спектроскопия деп – атомның (ион, молекула, радикал) сыртқы валенттік электрондарын қоздырып, олардың төмен орбитальдарға артық энергияны бөлу, яғни эмиссиялау арқылы көшіп, электромагниттік сәулеленудің өздеріне тән көрінетін және ультракүлгін спектрін түзуін атайды.
Жалпы спектр деп – толқын ұзындығы бойынша реттелген сәулеленудә атайды. Спектралды сызықтың толқын ұзындығын нанометр (нм) немесе миллимикрон (ммк), кейде ангстреммен А0 өлшейді. Олардың қатынасы:
1 нм = 1 ммк = 10-6 мм = 10-9 м
1 А0 = 10-7 мм = 10-10 мболады. 
Спектроскопия теориясында атомның энергетикалық деңгейін «терм» сөзін қолдану арқылы сипаттайды. Қозған электронның жоғарғы энергетикалық деңгейден төменге, яғни жоғары және төменгі терма арасындағы ауысуы белгілі мөлшерде энергиясы бар кванттың бөлініп, элемент спектрінде осы ауысуға сай жолақтың пайда болуы арқылы іске асады. Деңгей энергиясы басквант саны, қосымша квант саны, магнит квант саны және спин квант саны арқылы сипатталады. 
Электронның жоғары термадан негізгі термаға ауысуы резонансты деп аталып, резонансты спектралды сызық түзіледі. Электронның ауысу мүмкіншілігі квантмеханикалақ ереже арқылы анықталады. Ауысатын электрон саны элемент спектріндегі жолақ санына тең болады. 
Спектр құрылымы:
1. плазмадағы элемент атомының концентрациясына;
2. элемент атомындағы валентті электрон санына;
3. электрондық қабат құрылысына (s, p, d-элементтері);
4. плазма температурасына тәуелді. 
Мысалы валенттік электрон саны аз болған сайын, атомның электрондық құрылысы соғұрлым қарапайым, плазма температурасы төмен және элемент спектрі қарапайым болады. Мысалы толқын ұзындығы 200-800 нм тең сілтілік металл спектрлері оншақты жолақ қана түзсе, d, f – элементтерінде бірнеше мың жолақтар пайда болады. 
Термодинамикалық тұрақты күйдегі қозған атомдардың энергетикалық деңгейге резонансты ауысуы Больцман заңнына сай орындалады:


Бұндағы NiN0 – атомнының қозған және негізгі күйіндегі концентрациясы; g0 gi – негізгі және қозған күйдегі статистикалық салмақ; Ei  i деңгейдің қозу энергиясы эВ; Т абсолюттік температура. 
i қозған деңгейіндегі плазма элементінің қозған атом Ni концентрациясы белгілі болған жағдайда i деңгейден нөл деңгейге ауысуға сай келетін спектр жолағының интенсивтілігі:
Ii0 = Ni Ai0 hvi0
Бұндағы - Ii0 – спектр жолағының интенсивтілігі;
Ai0 – электронның i деңгейден нөл деңгейге ауысу мүмкіншілігі (Эйнштейн коэффициенті);
h – Планк тұрақтысы;
v – сәулелену жиілігі с-1.
Спектр жолағы интенсивтілігінің үлгідегі элемент концентрациясына тәуелділігі:

[bookmark: _GoBack] теңдеуімен анықталады.
Бұндағы а – сәуле көзі мен үлгінің қасиетіне тәуелді коэффициент; b – плазмадағы сәулені өздігінен сіңіруді сипаттайтын коэффициент.
Атомды-эмиссиялық спектралды анализ 3 сатыдан тұрады: 1) аналитикалық сигнал алу; 2) сигналды кодтау (кілттеу); 3) сигнал кодын ашу.
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