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— Hagkveemnyting efnai hvers kyns efnaidnadibyggir & skilningi a eiginleikum peirra.

Eiginleikarefnaradasiaf gerdefnisagnannaGreinter fra adferdafraedvio litréfsgreiningusameindd
peimtilgangiada a upplysingaum eiginleikapeirra.paer fjallad um préunadferdavid maelingarog
tllkanir litr6fa sameindasemfram fer vid Haskélaislands.

1. Inngangur

Rannsoknastofnafreedingdela gjarnani sér,ad
varpaljosi & hid 6synilega“ i 6eiginlegri merkingu.
Rannsoknarerkefni & sviodi efnafraedifelast ekki
hvad sisti pvi ad leita skyringaé og/edaad nyta
sér eiginleika efnisagnannasameindannaemeru
of smaartil ad greinastsynilega. Rannséknirsem
beinast.d. adleitun leidatil framleidslunyrraefna
gangaut 4 ad nyta sérhaefnisameindail ad hvarf-
astpannigadunntverdiadmyndadskaefnid Haefni
efnatil ad takapatt i efnahvérfumbyggir swo a
eiginleikum peirra sameindasemefnid er gert Ur.
Snarpattur i rannséknarstorfund svidi efnafraedi
er pvi ad geraséritarlega grein fyrir samsetningu
og légun efnisagnannararsempaereru ,6synileg-
ar" erbrugdidé padradadbeitadbeinumadferdum
af ymsutagi i peimtilgangi ad radai viokomandi
eiginleika.Litr6fsmaelingarymisskonarog tulkan-
ir peirraeru medaladferdasemmikid eru notad-
ar i pessuntilgangi [1]. Er p4 ymist ,varpadljési
a efnasynii ordsinsfyllstu merkingu, pannigad
rafsgulgeisluner beinta vidkomandisyni og ljos-
gleypni maeldedautgeislunrafsegulbylgnasemfra
efni stafar er meeld. Til marksum notagildi slikra
meelingamé nefnaad ljésgleypnimeelingarer unnt
adnotatil adakvardastyrkefnai efnabléndumsem
byggirapvi adstyrkurljésgleypni er hadfjélda vio-
komandisameindd syni. baerunntadradai gerd
edamyndbygginguefnisagnait fra munstrilitrofa,

swo semfjdlda og/edasteerditrofstoppai litrd6  efn-
isins. Hid fyrrnefndakallastmagnlundin greining,
enhid sidarnefnddatthundingreining.

Deemi um patthundna litréfsgreiningu frum-
einda méa sja & mynd 1 par sem synd eru 6lik
utgeislunarlitr6f frumeindanna,natrins, vetnis og
kvikasilfurs & synilegahlutalitrofsins. Einkennandi
fjiélda og bylgjulengdir (litir) litr6fslina, er einmitt
unnt ad nyta til ad akvarda tegund frumeinda i
efnasyni.Daemium greiningumyndbyggingasam-
eindaut fra litréfsmaelingumasjaa mynd 2, enpar
er synd gleypni alkbhdélsameinda Gtvarpsbylgju-
svidinu fyrir syni i segulsvidi sem fall af styrk
segulsvids[2]. Gleypnin er tilkomin vegnavetnis-
atbmanngH) i alkdhélsameinduntHO-CH -CH ,
en hun a sér stadfyrir mismunandisegulsvid had
stéduvetnisatomannésameindunumbannigkem-
ur fram minnstgleypni (minnstitoppur)vid lsegsta
segulsvid fyrir vetnisatémengdO atomi(H i OH)
en mestgleypni (steerstitoppur) vid haestasegul-
svidid fyrir H i CH . Gleypnimagnid,sem raedst
af haedtoppannareynist verai hlutféllunum 1:2:3
fyrir HO:CH :CH i samraemvid fjolda H atom-
anna. bessumtveimur deemumer pad sameigin-
legt ad pad er akvedin samsvorunmilli dtlits lit-
réfa og gerdarviokomandigrunneiningaAd baki
talkunar slikra litr6fa liggur grunnpekkinga sam-
spili ljoss (rafsegulbylgna)og efniseindasemfjall-
aderumi einnigrundwallarfreedigreiredlisfreedinn-
ar, skammtafraedinrB]. Litrofsgreiningefnaer pvi
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Mynd 1. Litr6f vegnadtgeislunarfra natrini(Na), vetni
(H) ogkvikasilfri (Hg) semog samfelldljémunéasynilega
litrofssvidinu (efst).

Gleypni
»

HO CH, CH,

Styrkur segulsvids

v

Mynd 2. Kjarnaréf alkohdls (etandls;CH CH OH):
gleypni Gtvarpsbylgnasemfall af segulsvidsstyrk.

gott deemium notagildi grunrvisindatil hagnytra
notaasvidi efnafraedi.

Heféhundin gleypnilitréf & bord vid pau sem
greinter frd hérad ofanméanefna,einnarljéseind-
ar gleypnilitrof“. P& er visad til pessad ljés er
massalausaeindir, swonefndarljoseindir (taknad
medorkugildi eindarinnaé&forminu ) ogadvixI-
verkunljéssog efniseigi sérstadpegarein ljoseind
rekstaefniseindtdknad ). pettamdaudkennamed
eftirgreindumrithaetti:

@)

parsem stendurfyrir tidni viokomandirafsegul-

bylgju (einings edaHz) og er fasti (Plancks
fasti; eining Js ). Grunneiningefnisins  getur
verid sameind(edaatém).  er pa sameind(eda
atom)efnisinseftir vixlverkunvid ljéseindsemfel-

ur i séry rfaerslu ljosorku & sameindinaog mynd-
unorkurikrareindar( ). Adrataknreendramsetn-
ingu fyrir samahlut méa sja a mynd 3a, en par er
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Mynd 3. a-b) Orkutilfeerslur i sameindum ( )

samfragleypni ljéss/ljoseindanedmismunandbylgju-
lengd/tidni/ljésorku. c) Gleypnilitr6f vegna einnar
liéseinda gleypni fyrir tilfeerslur & mynd b) par sem
tilfeerslurnar og eru,leyfoar”.

orka sameindarinnafyrir og eftir vixlverkun vid
ljéseind( og ) syndsemléréttarlinur (orku-
prep)til hlidarvid orkuasog orkutilfeerslarer synd
semor i att ad vaxandiorku. Ljosid (edaljéseind-
in) semorkutilfeerslunniveldurer syndsembylgja.
Skv. skammtafraedinnér orka efniseindaskdmmt-
ud, p.e.getureinungishaft akvedinafmaorkudgildi.
pettaer synt & mynd 3b par sem orka misorku-
rikra sameinda , og ) er syndsem
orkuprep. Gleypni getur pa einungis att sér stad
fyrir ljdseindir med orku semsamswarar orkumis-
mun milli orkuriku &standanng og )
og grunnorkuastandsir(s ). Fyrir tilfellid semsynt
era mynd 3b svararpadtil priggja orkutilfeersina
( og ). Pegargleypni
ermaeldsemfall aforkuljéseinda( ) edationi( )
getagreinstallt ad prir toppar Haedtoppannagetur
b6 verio mismikil, had tilfeerslulikum* seméaaetla
ma Ut fra skammtafraedinnfsja mynd 3c). | sum-
umtilvikum erulikindi tilfeersinandll og pagreinist
ekki litrofstoppur, likt ogsynteramynd3cfyrir til-
feersluna . Talader um leyfoar og Oleyfo-
ar orkutilfaerslurhadpvi hvort tilfaerslulikurnareru
endanlgaredaekki.

par ed unnt er ad akvardaorkuprepefniseinda
sem og filfeerslulikur skv. skammtafraedinnier
mogulegt adreiknadt og teiknafreedilegt gleypnirdf
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Mynd 4. Hermun gleypnir6fs sameindarinnar -
batylbenser(C H ; sjabyggingarformuluefsti haegra
horni myndarinnar)skv. heimild [4].

(,hermir6f*). Slik Gtreiknudlitréf eru had dkveon-
um forsendumvardandildgun og orkueiginleika
sameindaMed pvi ad breyta forsendumreiknilik-
ansins, uns best samraemifeest milli Utreiknads
og meeldslitrofs, er mogulegt ad meta ldégun og
orkuskipan viokomandi sameindaudt fra slikum
,hermunum*. A mynd 4 er synd hermuna litré
sameindarinnan-butylbensenSamkvaemtpessari
hermunher reynst unnt ad radai rambyggingu
sameindarinng#].

Hérlendishefurnd um nokkurtskeid verié unn-
i0 ad utvikkun og proun adferdavid litréfsgrein-
ingar sameindanedpadad leidarljésiad a a auk-
inna upplysingaum ymsaedlis- og efnafraedilga
eiginleikaefnaog/edaaud\eldaslikaupplysingad -
un [5-23]. Vidkomandilitroéfsgreiniadferdirhafa i
sennfalist i tilraunavinnu i formi préunara meeli-
teekni og i freedilggri Grvinnslu med hermilikdn-
um. Umraeddaradferdir byggjaa samtimagleypni
eiri eneinnarljéseindarfyrir hverjasameindp.e.
fiolljéseindagle/pni. Hér & eftir verdur greint fra
viokomandilitrofsgreiniadferdurmog voldumnidur-
stddum,enfyrst verdurraettum sérstdduog avinn-
ing semhlystaf notkunvidkomanditaekni.

2. Sérstadaogavinningur
fidlljoseindagleypni

Fjolljoseindaglgpni maaudkennamedeftirgreind-

um ritheetti

)
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Mynd 5. Deemium orkutilfeerslui sameindhadfjélda
gleyptaljéseinda.Ein sameindgeturgleypt eiri eneina
ljéseindsamtimis.

parsem erheiltalasteerrien1 semtilgreinir fjidlda
ljéseindasemvixlverkasamtimisvid sameindinés.
I rannséknarvinnipeirri semgreintverdurfra héra
eftir og stunduéhefurverid vid Raurvisindastofnun
Haskélansum nokkurt skeid hefur einkum verid
|6g0 &herslad samtimagleypni tveggja ( ) og

priggja ( ) ljéseinda.Likindi og hradi orku-
orvunareruhadstyrk sameindg ) og ljéseinda-
péttleika( ) skwv.

hradi (tilfaerslulikur)

(3)

parsem erhradahstiedalikindafasti.Lj6seinda-
péttleiki sem stafar fra ,venjulegum“ ljosgjof-
um er litill. Par af leidandi laekka veldisfollin
og tilfeerslulikurnarmjog hratt med vaxandi
fiélda gleyptraljéseinda( ). Til pessad gerafjol-
liéseindaglgpni mogulega er pvi naudsynlgt ad
hamarkaljéseindapéttleikanedaljosstyrkinn. bad
er gert med pvi ad nota sambsaeinlita LASER-
geislunsembeinter i brennipunk& efnasyni.
Avinninguraf notkunfjélljoseindagle/pnii stad
hefdlundinnareinnarljéseindargleypni er einkum
tvipeettur | fyrstalagi getaorkutilfeerslurefnai ha-
orkuastond semtorveldar eru fyrir tilstilli einnar
ljiéseindargleypni verid taeknilgga audframkvaem-
anlggri med fjolljéseindagleypni. Sem deemi um
pad ma nefna ad einnar ljdseindar gleypni sam-
eindaé fjeer-utfjélublaalitrofssvidinu (bylgjulengd-
ir &bilinu 100- 200nm) erteeknileggatorveld vegna
gleypni ogtru unar sameindandrimsloftsinssur
efnis og kdfnunarefnis.S6mu orkutilfeerslur getur
hins vegar verid unnt ad framkveemamed tveggja
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Mynd 6. Maogulegum formum orkurikra sameindaog

atomafjolgar medfjoldra gleyptraljéseinda.Hér er synt
deemium orkutilfeersluri atomihadfjolda gleyptra ljés-
einda:einnarljéseindargleypni (vinstramegin) geturor-
sakadtilfeerslu Gr  svigramii  svigram; priggja ljos-
eindagleypni (haegramegin) geturorsakadilfeerslurar
svigramii og svigrum.

ljiéseindagleypni rafsegulbylgnaa naerutfjdlublaa
litrofssvidinu (200 - 400 nm) eda med priggja
ljéseindagleypnirafsegyulbylgjugeislunaésynilega
svidinu (400- 700 nm) parsemslikratru ana geet-
ir ekki. Pesster lyst & mynd 5. [ 68ru lagi fjdlgar
mogulgumorkutilfeerslumi efniseindunmedvax-
andifjélda gleyptraljéseindabanniggetatilfeerslur
semekki eruleyfdar fyrir einnarljéseindargleypni,
likt og syntvar & mynd 3b-c hér ofar, ordid mégu-
legar fyrir tilstilli tveggja og/edapriggja ljoseinda
gleypni. bettamaskilja Ut fra skyringarmynds, sem
lysir ferli orkudrvunari atbmumannarsvegar fyr-
ir tilstudlan einnarljéseindargleypni og hins veg-
arfyrir tilstilli priggjaljéseindagleypni. Orkudrvun
atomasemfelur i sértilfeerslur rafeindadr  svig-
rimum getur einungisleitt til tilfeersinai  svig-
ram fyrir tilstilli einnarljéseindargleypni, en hins
vegar baedii og svigramfyrir tilstilli priggja
ljoseindagleypni. | sidaratilvikinu geristtilfaersl-
an,med hjalp" swkalladrasyndarastandaemsja
méa myndinni.

3. Meelingar afjolljoseindagleypni
Hefobundnar gleypnilitréfsmeaelingarbyggja & ad
greinaminnkun a styrk ljéss vid geisluni gegn-
um efnasyni.Gleypni er akvoroudut fra hlutfallinu
milli styrksinnsendrageislunar ) og gegnskins-
geislunar( ) einsog synt er & mynd 7. Litrof er
pvi naestfengid med pvi ad skra gleypnina sem
fall af bylgjulengdedatidni rafsegulgeislunarinnar
Torvelt er ad notaslika adferofyrir LASER-geisla
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* Gleypni = A = log(I,/I)

* Gleypnir6f: A vs »/A
Iy 1

Mynd 7. Hefdkundin gleypnilitréfsmeeling/,Einnar
liéseindargleypni“ hja sameind.

vid fiolljoseindagle/pni i efnasynunpared geisla-
styrkur LASER-geislanser mjog mikill og breyt-
ing i geislastyrkvid gegnskinpvi éveruley. Pessi
stad parf ad framkveema,6beinar gleypnimaeling-
ar“. Vio RaurvisindastofnurHaskdlanshefurveriod
farin suleid ad meelajonmynduni gassynunt kjol-
far LASER-lj6munara synilegaedanaeritfjdlublaa
litr6fssvidinu.

Notadar hafa verid tveer meeliadferdir Onnur
adferdin byggir & meelingu straumseda heildar
hledslu milli rafskautai gassyni, sem myndast
i kjolfar geislunarmed LASER-geisla. Skraning
a heildarhledslusem fall af bylgjutioni LASER-
geislunarinnar gefur swonefnd hledslulitr6f eda
hledslurof Hin adferdinbyggiragreininguog meel-
ingum & magni akvedinnajéna sem myndastvid
LASER-geisluni massagreini.Skrad magn jona
semfall af LASER-geislationigefur swonefndjon-
rof. Viod geislun efnasynannaetur att sér stad, i
fyrstu, gleypni eiri en einnar ljéseindarsamara
orkudrvunvidkomandisameinda( ) i orkurikara
astand ) isamreemvid framsetningy2) hérofar.
Auk pessisérstadennfrekariorkuérvuna  sam-
faragleypni einnarljoseindar semleidir til mynd-
unarjonar & bord vio (edajoénar og sameinda-
brotsabordvid og )ografeindar( ), p.e.

(4)

Orkuoérvunarskre ntvd ([2] og [4] hér ofar) eru
gjarnannefnd( ) fiélljéseindajonuneda(
)JREMPI, parsemREMPI er skammstofurd enska
heitinu ,resonanceesnhancednultiphotonionizati-
on“. Talan visartil fjlda gleyptra ljoseindai
fyrra skre nu (jafna[2]) ogtalanl visartil pessad
einaljéseind parf til ad framkveemasidaraskre o
(jafna [4]). Pared jonun skv. sidaraskre nu get-
ur einvérdungugerstadundangenginngleypni skv.
fyrra skre nu er myndunjona og rafeindadbeinn
meelikvardi a gleypnina. bvi er skraninga heildar
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Mynd 8. Taekjabunadutil adskralitrof (jonréf) vegna
fjdlljoseindagle/pni: Helstuteekjahlutaerugasudarijon-
kle, LASER-geisli, TOF massagreinirog jénskynjari
(MCP plétur).

hledsluedamagnijénmyndunasemfall adtioni( )
LASER-geislunajafngilt skraningué gleypnilitré
vegnagleypni ljéseinda.Hér & eftir verdurgreint
fraadferdvid meelingaajonréfumsemnotudervid
RaurvisindastofnuHaskélans.

Mynd 8 synir myndraenaramsetningua meg-
inhluta teekjablinadasemnotadurer vid skraningu
jonrofavid RaurvisindastofnuiHaskolansGassyni
erlatid aedai gegnumrér atumgasudarann i jon-
unarklef. LASER-geislaer beint i brennipunkta
gassynidmilli rafskautal jonunarkleBnum.Jénum
semmyndastvido LASER-geisluninar hradadmed
rafskautumog peim beint nidur i loftteemt ror
massagreinigym 75 cm langt. Flugtimi jonannaer
hadur massapeirra pannig ad léttustu og minnstu
jénirnar juga hradasten peer pyngstu /steerstu
juga haegastJénirnarrekastloks & skynjaraplotur
nedsti massagreinirérini mismunanditima, had
massapeirra. Med pvi ad maelaltslag fra skynj-
araplotumfyrir mismunanditima fr4 uppha jén-
unar feest ,massarof, sem umritad er i télvu &
forminu ,magnjéna“ semfall af ,jonmassa“.Med
pvi adframkveemaslikarskraningaryrir breytilega
bylgjutioni LASER-geislanssésthvernig myndun
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Mynd 9. Massar6fHCI sameindarinna¢,Magn jona“
vs ,Flugtimi/massijona“) sem fall af tidni/bylgjutélu
LASER-geisla-ljomunarMassar6 & i blaum lit (fyrir
bylgjutélu20929,5cm ) er syntnanaramynd 10.

hinna ymsu jéna er had drvunartioni. Skraninga
utslagivegna akvedinnajéna (edahopajona) sem
fall af tidni LASER-geislansgefur pa jonrof vio-
komandijéna(edahdpajona). Myndir 9 og 10syna
massarofyrir gassynaf sameindinnHCI fyrir mis-
munandibylgjutdlur geislans.Bylgjutala LASER-
geisla(taknad ) er hentugumeelikwardi a bylgju-
tioni ( ), envenslpessarateerdaeru , par
sem erljoshradinnJafnframteruvenslbylgjutélu
() ogbylgjulengdar( ) einfaldlega . HCI
gassyniinniheldur samsaetusameindirngr Cl og
H CI i hlutfollunum 3:1. Samkveemimassarofun-
um myndastjénimarH , ClI ,H CI , CI
og H CI i mismiklu magni og i breytilegum
hlutféllum had LASER-geislationiMynd 11 syn-
ir loks videigandijonrof sem magn klérhaldandi
j6na( ClI ,H ClI, ClI ogH CI ) semfall
af bylgjutdlu LASER-geislunar

4. Hermanir alitréfum vegna
fidlljoseindagleypni: nidurstodur

Hledsluréf og jonrof af pvi tagi sem fjallad var
um hér ad ofan hafa verid greind itarlega med
hermilikbnum sem préud hafa verid hérlendisa
undanférnumérum. Freedina bak vid hermilikénin
verdaekki reeddhér, en dhugasémuntesendumer
pesd stadbentaheimildir[8, 10,12,15,20,22-27],
par semfjallad er itarlega um pau.Mynd 12 syn-
ir arangurhermunara hledsluré vegna(3+1) fjol-
ljéseindajonunasameindarinnaHBr par semnot-



16 AgustKvaran

Mynd 12. Hermun hledslur6fsHBr sameindarinnar

Mynd 10. Massar6HCl sameindarinnaf,Magn jona“ vegna(3+1)fislliéseindajonunar

vs ,massijona“ fyrir ljdmun HCI gassynisnedLASER-
geislabylgjut6lu20929,5cm ). Sjaeinnigmynd9.

Eiginleikar efnaradastaf gerd efnisagnannasam-
eindannabvibeinastgrunnrannsoknié svidi efna-
freedimedalannarsad:i) 6 un upplysingaumsam-
setninguog l6gun sameindang ii) kénnunleidartil
adhafa ahrif a eiginleikaefnisinsmedumbreytingu
sameindannafnisagnira bord vid sameindiy eru
of smaattil adgreinastsynilega.bviverduradbeita
Obeinumadferdumtil ad ,varpaljési a hid osyni-
lega“. Litréfsgreiniadferdiraf ymsutagi eru par i
ondwegi. Med greinpessarhefurveridleitastvio ad
veita lesenduminnsyn i adferdafreediitrofsgrein-
ingaog paproéunadferdasematt hefursérstachér
lendisad undanférnumedpadad markmidiada a
aukinnaogbetrumbeettrapplysingaumedli ogeig-
inleika sameinda.

bpakkir RannisRannséknasjodilaskélanog Raun-
visindastofnurHaskolanseru feerdarpakkir fyrir veitta
ud er LASER-geislund bylgjutdlusvidinu styrkivegnaofangreindrarannséknarvinnuravill grein-

cm . Samkveemforsendumhermilikansins arhéfundurkoma a framfeeri pakkleetitil fjdlda nams-

ertil deemisunntad akvardafjarleegdirmilli atbm- mannasem starid hafa ad viskomandi rannséknuma
kjarnasameindarinnabaedifyrir grunnorkuastand- undanférnuméarum. Sérstakabakkir feer samstarfsmad-
id (HBr) og orkurika astandid(HBr ). Auk pess urgreinarhéfundaVictor HuashengVang,fyrir 6tult og
er unnt ad akvardaskipanog drei ngu hrey orku  Oeigingjarntstarfad pesswerkefni.

Mynd 11. JoénréfHCI synisé forminu,Magn klérhald-
andijona“ vs,Bylgjutala LASER-geisla“.

sameindanna gassyninuit frd hermuninni.Nanar Summary Useful applicationof chemicalsin indus-
er greintfra pessuntilteknu nidurstédumi heimild  try is based on a thorough understandingof their
[22]. properties Propertiesof a materialdependon the struct-
5. Lokaord ure of its basic unit compoundsthe atomsand/orthe

molecules.This paperdealswith spectroscopienethods
for derving information aboutmolecules.Furthermore,
recentwork at the University of Iceland, relevant to
experimentaland theoreticalproceduresn the eld of
molecularspectroscopis described.

Forsendapessad unnt sé ad nyta sér eiginleika
efna og efnablandnai hvers kyns hagnytumtil-
gangi a sem skilvirkastan hatt, er ad geta skilid
til fullnustu hvad veldur vioskomandieiginleikum.
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