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ETANOL (CH3CH;OH) MOLEKULUNUN
ASAGIAYIRDEDIMLI FIRLANMA SPEKTRI
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Etanol (CH3CH,OH) molekulunun asagiayirdedimli firlanma spektrinin additiv modeli hesablanmigdir. Gostarilmisdir ki, eta-
nol molekulunun qos-konformerinin firlanma spektrinds intensivliyin maksimumunun 470-1400 QHs diapazonunda yerlosdiyi hal-
da, onun trans konformerinin firlanma spektrinds intensivliyin maksimumu 450-1700 QHs diapazonunda yerlagir. Bu konformerls-
rin statistik ¢okilarinin nazers alinmast ils etanol molekulunun asagiayirdedimli firlanma spektrinin yekun oyrisinin 480-1700 QHs
tezliklor diapazonunda ekstremuma malik oldugu miioyyon edilmisdir.

Acar sozlor: mikrodalga spektri, mosafoden zondlama, yiiksekayirdedimli firlanma spektri, asagiayirdedimli firlanma spektri.
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Qazfazali molekullarin agsagiayirdedimli firlanma
spektrlorinin todqiqi, o climladon bu vo ya digor molekul-
yar sistemin maksimal udulmasina uygun tezliyin qiymoti
haqda moalumatin aldo olunmasi, hom otraf miihitin ekolo-
ji problemlarinin halli ndqteyi-nazorindon, hom do atmos-
fer fizikasinin miixtalif tocriibi vo fundamental masalalori-
nin holli baximindan ¢ox aktual mosolodir. Bu yolda asas
addimlardan biri do uygun spektrlorin maksimal doqiq vo
effektiv riyazi modellsrinin islonib hazirlanmasidir. Bu,
qazfazali atmosfer olavolorinin - birlogsmalorinin siialan-
ma spektrlorinin hansi maddoys aid olmasinin miisyyen
edilmasinds ¢ox 6nomli rol oynayir. Digor torafdon, bu
tohlil edilon modellogsdirma metodikasinin, bizim fikri-
mizea, ¢ox maraqli vo shomiyyoatli xiisusiyystlorindon biri
do, miitoxassislori maraqlandiran birlogmalorin oksariy-
yotinin yiiksokayirdedimli firlanma spektrlori haqda,
spektral xotlorin uygun kataloglarinda toqdim edilmis,
otrafli molumatlarin mévcudlugu faktidir ki, bu da 6z
novbosindo sozii gedon istigamotin inkisafi liglin genis
perspektivlor agir. Bundan basqa, eyni maddonin mo-
lekullarinin miixtalif konformasiyalar1 ¢ox zaman tezlik
skalasinin oshomiyyatli intervalinda bir-birina qarigmis 6z
fordi yiiksokayirdedimli firlanma spektrlorine malik ol-
masint nazars alsaq, toklif olunan metodika noinki biitov-
liikdos molekulyar sistemin, homginin ona daxil olan kon-
formasiyalalarin ayri-ayriligda asagiayirdedimli firlanma
spektrlori haqda fikir yiiritmoys vo tokliflor vermoys im-
kan verir.

TODQIQAT OBYEKTI VO METODU

Mosafadon zondlama metodlar todqiq edilon qazfa-
zali qarigiglarin genis intervalda doyisen tozyiq altinda
stialandirdig1 firlanma va ragsi firlanma spektrlarinin tad-
giqatlarinin naticelerina asaslanir. Bels ki, agiq kosmosun
stialanma veran qazfazali birlogsmolori {i¢iin ¢ox vaxt miit-
laq vakuuma yaxin olan ¢ox asagi tozyiqlor xarakterik-
dirsa, Yer atmosferinin troposfer qatinda mévcud olan qa-
risiglar ligiin atmosfer tozyiqine yaxin tozyiglor daha ¢ox
xarakterikdir. Basqa sozls, birinci halda spektral kegidlor
he¢ bir xarici qarsilighh tesiro moruz qalmayan tocrid
olunmus molekulyar sistemin firlanma vo rogsi-firlanma
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enerji soviyyolori arasinda bag verir vo buna goro do,
spektral xotlor oslindo onun tobii enini tomsil edon Vo
osason enerji soviyyolorinin siialanma miiddotlori ilo mii-
oyyan olunan ens malik olurlar. Tkinci halda iso tozyiqgin
artmasi ila bir-biri ilo six qarsiliqlt tesirde olan molekul-
lar dostasi yaranir ki, bu halda molekullarin toqqusmasi
gagilmaz olur vo bu da spektral xatlorin eninin toqqusma
geniglonmosi adlanan, ¢ox vaxt da kifayot dorocodo ¢ox
olan, genislonmosi ilo naticolonir. Beloliklo, kosmik foza-
nin vo Yer atmosferinin arasdirilan oblastlarinin masafa-
don zondlama omoliyyatlari spektroskopiyanin molum
yliksok vo asagiayirdedimli metodlarindan istifads olun-
masina gatirir.

Hava cirkliliyinin insan saglamligina monfi tosiri me-
lumdur [1]. Atmosferin ¢irklonmo doracasinin 6l¢iilmasi,
homginin miixtolif hava ¢irklondiricilorinin fozada neco
paylanmasmin sxemlogdirilmosi miiasir hoyatda miithiim
rol oynayir. Bir ¢ox 6lkalords atmosfer ¢irklondiricilorinin
genis qrupu Ugiin onlarin maksimum yol verilon konsen-
trasiyalari miloyyon edilmisdir. Atmosfer ¢irklondiricilori-
nin bu hoddi agmasi insan organizmino v insanlarin sag-
lamligina, imumiyystlo biitiin canli tobioto manfi, bazi
hallarda hatta mohvedici tesir gostors bilor. Odur ki, otraf
muhitin ekologiyasina ziyan vuran maddoslorin askarlan-
mas1 milasir zamanin miithiim shomiyyat kosb edon moso-
lalorindondir. Bu mogsadlar ti¢lin atmosferin ¢irklonmasi-
nin monitoringinin hoyata kegirilmasi metodlarinin isle-
nib hazirlanmasi vacibdir. Atmosferin ¢irklonmasinin mo-
nitoringinin bir ¢ox metodlart mévcuddur. Bu metodlar
atmosferin ¢irklonmasinin iimumi saviyyasi haqda infor-
masiya oldo etmoys imkan verir. Atmosferin ¢irklonmo-
sinin askar edilorok detekto olunmasini tomin edon texniki
avadanliglarin islonib hazirlanmas: iigiin, spektrin elektro-
maqnit siialanmasinin maksimum udulmasinin bas verdiyi
diapazonlari miioyyonlogdirmok vo bu diapazonlarda
spektral xatlorin intensivliklaorinin tozyiqden asililigini
bilmok zaruridir. Bu, tadqiq edilon molekullarin firlanma
spektrlorinin atmosfer tozyiqinds vo ona yaxin tazyiqlords
geydolunma imkanlarmi miisyyonlosdirmok iiclin ¢ox
vacibdir. Clinki gosterilon problemin optimal halli tadqiq
edilon molekullarin miixtalif tozyiqlords asagiayirdedimli
spektrlorinin ¢okilmasi ilo baglidir. Bu magsadls molekul-
larin yiliksokayirdedimli mikrodalga spektrlori osasinda
onlarin asagiayirdedimli mikrodalga spektrlorinin model-
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lasdirilmoasinin additiv metodikasi islonib hazirlanmisdir.
Ilk énco islonmis metodika ilo izopropanol molekulunun
- (CH3),CHOH va normal propil spirti molekulunun fir-
lanma spektrlorinin spektral xotlorinin yarimeninin 2-

8QHs oldugu tozyiqlords inteqral spektral asililigi hesab-
lanmigdir [2, 3]. Bu metodika firlanma spektrlori mikro-
dalga diapazonuna diison biitiin gohum molekullar tigiin
do totbiq oluna bilar.

Toqdim olunan magalods etanol molekulunun agagi-
ayirdedimli firlanma spektri hesablanmigdir. Etanol mo-
lekulu ilk dofs Azorbaycan MEA-nin Fizika Institutunun
“Molekulyar spektroskopiya” laboratoriyasinda tadqiq
edilmisdir. Molekullarin asagiayirdedimli firlanma spektr-
lorinin additiv modellorinin effektivliyi ti¢iin miihiim
amillordon biri vo on vacibi molekulun ayri-ayr1 konfor-
masiyalarinin nisbi stabilliyinin nozoro alinmasidir. Sor-
bost etanol molekulu iki dayaniql geyri-ekvivalent kon-
formasiyaya malikdir: “OH” qrupunun C-C rabitesi ilo
tist-listo diigon daxili firlanma oxu atrafinda uygun olaraq
w=0° (trans-izomer) vo y=+120° (qos-izomer) donmosino
uygun golon konformasiyalara. Qos konformer iki ekviva-
lent formada moévcud olduguna goro istiinliiys malikdir
[4]. Odur ki, aparilan hesablamalarda bu konformasiyala-
rin statistik ¢okilorinin (konformasiya soviyyslerinin dol-
durulmasi) nozors alimmasi iiglin zoruri diizoliglor apa-
rilmigdir. Bu diizalislor onlarin arasinda nisbi enerji forq-
lorinin moalum qiymatlori ilo miioyyon olunur. Etanol mo-
lekulunun asagiayirdedimli firlanma spektrinin additiv
modelini hesablamaq {ii¢iin onun 0-3000 QHs tezliklor
diapazonuna daxil olan biitiin firlanma kegidlorinin tezlik-
lori vo onlarin spektral xotlorinin nisbi intensivliklori he-
sablanmigdir. Bunun {igiin molekulun molum firlanma sa-
bitlerinden va dipol momentlarindon istifade olunmusdur.
Spektral xatlorin informativ kataloquna molekulun firlan-
ma kvant adadinin J=60- a dok qgiymatlarine uygun olan
vo nisbi intensivliklori 10° sm™ -don az olmayan biitiin
firlanma kecidlori daxil edilmigsdir. Riyazi hesablamalar
prosesinda spektral xattin yarimeninin baglangic qiymati
olaraq Yer sothinin atmosfer soraitino uygun olan Lorens
yarimeninin sorti orta giymoti @,=0.05sm™ (1.5QHs) qo-
bul edilmisdir [5]. Bu qiymotin nazars alinmasti sortilo in-
teqral intensivliyin diskretizasiya addimi - (niimunslarin
gotiriilmosi addimi) olaraq spektral xattin yarimeninin
giymoatindon on azi1 bir tortib kigik qiymat - 0.1 QHs gotii-
rilmiisdiir. Hesablama aparilan diapazonda miisahids olu-
nan yiiksokayirdedimli spektral xotlorin sayinin hadden
¢ox oldugunu nozoro alaraq, diskretizasiya addiminin
giymotini gostorilmis 0.1 QHs tezliklor intervalina diison
spektral xottlorin maksimal nisbi intensivliklorinin toplan-
masi ilo alinan diskret intensivlik omsallarinin hesablan-
ma intervallarinin morkozi kimi gétiirmok mogsoda uy-
gundur. Bu qayda ils alinan diskret intensivlik omsallar1
Lorens profilino uygun olaraq
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cevrilir, axtarilan ayri ise 6z ndvbasinds har bir diskreti-
zasiya noqtesinds alinmis naticalorin toplanmasi yolu ils
almir. Ancaq yarimenin sarti olaraq segilmis ilkin qiymo-
tinds - 1.5 QHs asagiayirdedimli spektri qapayan ayrinin
formasi onun monotonlugunu pozan bir ¢ox tohriflorlo
xarakterizo olunur ki, bu da 6z ndvbosindo spektrin inten-

sivliklorinin ekstremumlarina uygun diapazonlarin lokal-
lagdirilmasini ¢otinlosdirir. Magbul hesab edilon mono-
tonluga nail olmagq {igiin, spektral xottin yarimeninin qiy-
matini 1.5 QHs-don 30-35 QHs-o gadar yiiksoltmok lazim
goldi.

Hesablanmis ekstremumun 1 THs-9, yoni todqiq edi-
lon diapazonun yuxart hoddine ¢ox yaxin olmasi alinmig
naticalorin diizgiinliiyiino miioyyon siibho dogurur vo bu
da hesablamalarin gabul edilmayacak boyiik xatalarinnin
yaranmasina, demoli hesablamalarin noaticolori ilo uygun
tacriibi aragdirmalarin arasinda kifayat deracads korrelya-
siyanin olmamasina sabab ola bilor. Odur ki, yuxarida
deyilonlori nozors alaraq tezliklorin daha genis 0-3 THs
diapazonunda, diskretizasiya addiminin 1 QHs- odok arti-
rilmig qiymeoti ilo (bu qiymot spektral xottin yarimeninin
gobul edilmis 30 QHs giymotine uygundur) miivafiq tos-
hihedici hesablamalar aparildi. Bu naticalor tadqiq edilon
molekullarin hom yiiksok tozyiq geraitinde bu vo ya digor
molekulyar qaz qarisiginda movcudlugunun askar edilmo-
sinds, ham ds bu molekullarin spektral xatlorinin miitloq
vakuuma yaxin tozyiqlordo (kosmik fozanin astronomik
todqiqatlart zamani) miisahido edilo bilinmolori ii¢iin
alverisli olan tezliklor diapazonlarmin miisyyanlagdiril-
masinds bdyiik ohomiyyat kasb edir.

Istonilon geteroizomer molekulyar sistem bu sistemda
modvcud olan izomer formalarin miioyyon additiv komp-
leksi kimi hesab edilo bilor vo bu zaman onlardan hor biri
hom 6z fordi spektri ilo, hom do qarisiqda miivafiq statis-
tik ¢okisi ilo xarakterizo olunur. Bu sobabdon do, aydindir
ki, tadqiq edilon etanol molekulunun asagiayirdedimli fir-
lanma spektrinin modellogdirilmoasi, bu sistemo daxil olan
ayri-ayr1 konformerlorin agagiayirdedimli firlanma spektr-
lorins uygun ayrilorin (uygun konformerlorin statistik ¢o-
kilsrinin nazers alinmasi sortilo) toplanmasi yolu il ali-
nir. Sokilds etanol molekulunun 0-3000 QHs tezliklor dia-
pazonunda asagiayirdedimli firlanma spektrinin nozori
modeli togdim olunmusdur.

ALINMIS NOTICOLORIN MUZAKIROSI:

asagiayirdedimli  firlanma
gostorir ki, onun qos-
konformerinin firlanma  spektrinin  intensivliyinin
maksimumu  470-1400 Qhs, trans konformerinin
intensivliyinin maksimumu iso 450-1700 Qhs
diapazonuna diisiir. Bu konformerlorin statistik ¢okilarinin
nazors alinmasi ilo etanol molekulunun asagiayirdedimli
firlanma spektrinin yekun ayrisinin ekstremumu 480-1700
QHs tezliklor diapazonuna diisiir.

Qeyd etmok vacibdir ki, alinmis noticolor noinki
ekoloji monitoringin va ya istehsal proseslorine nozaratin
hayata kecirilmasiylo bagli bir sira masalolerin hayata

molekulunun
spektrinin  hesablanmasi

Etanol

kegirilmosinds, homginin  uySun qaz qarigiglarinin
coxkanalli  spektroanalizatorlarinin tezliklorinin
identifikasiya olunmus etalon tezliklori ilo

eynilogdirilmasi rolunda ¢ixis eds bilorlor, bundan slave
kosmik  fozanin radio tohlili prosesindo  etanol
molekulunun asagiayirdedimli firlanma spektrindon
onlarin yliksokayirdedimli firlanma spektrlorinin detekto
olunmas1 {igiin ehtimal edilon ¢ox dar tezlik
diapazonlarinda  miisahidslorin  aparilmasi  ndqteyi-
nazarindon ¢ox shamiyyatlidir.
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Sakil. Etanol molekulunun 0-3000 QHs tezliklor diapazonunda asagiayirdedimli firlanma spektrinin nazori modeli.
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The calculations of low resolution spectra frequencies at the 0-3 THz range for two most stable trans- and gauche- conformers
of ethyl alcohol (CH3;CH,OH) molecule have been provided. The most probable frequency range of both conformers emission
spectra maximums have been determined for the equilibrium condition accordingly to its statistic weights. The recommendations

related to perspectives of achieved results practical use are given.
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