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Motivation: ‘ﬁ'

= Projekt mit der
Firma STG Combustion Control GmbH & Co KG

= Ziel: Optimierung von Verbrennungsprozessen in
Glasschmelzofen



Motivation: ‘ﬁ'

= Glasschmelzprozesse sind sehr energieintensiv
= Hoher Verbrauch fossiler Brennstoffe z.B. Erdgas

= Optimierung des Verbrennungsprozesses fihrt zu
Kosten- und Emissionsminderung

= O,- und CO-Konzentration sind Indikatoren fur die
Gute des Verbrennungsprozesses

> Niedriger Anteil besserer Verbrennungsprozess
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Messung der O,- und CO-Konzentration

Beispiel Glasschmelzofen

| Abgaskanal

' &5 Beispiel Glasschmelzofen
.;-eil"’ Quelle: STG Combustion Control -Katalog
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Messung der O,- und CO-Konzentration

Bisheriger Messplatz mit Lamdasonden

Neue Position
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Messung der O,- und CO-Konzentration

Bisheriger Messplatz mit Lamdasonden

Neue Position

= Temperaturen um 1600 °C
= Korrosive Gase
= Hoher VerschleilR
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Messung der O,- und CO-Konzentration

»= Losungsansatz: Beriihrungslose Messung basierend auf
TDLAS (tunable diode laser absorption spectroscopy)
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v’ keine Uberlappungen mit - Ubergang mit geringer

anderen Gasen Intensitat
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J. Wang und Mikhail Maiorov, "In situ combustion measurements of CO with diode-laser

absorption near 2,3 um", Optical Society of America, Department of Mechanical Engineering,
High Temperature Gasdynamics Laboratory, Stanford University, 2000

v Ubergang mit hoherer - Uberlappungen mit anderen Gasen
Intensitat des Verbrennungsprozesses
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Beispielspektrum CO
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Beispielspektrum CO
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Beispielspektrum CO
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Linienpositionen WILDAU

Energie der Moleklilzustande setzt sich zusammen aus:

= Energie der elektronischen Anregung Eelec
= Vibrationsenergie Evib

= Rotationsenergie Erot



Simulation der Spektren ,ﬁ'
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Linienpositionen

Energie der Moleklilzustande setzt sich zusammen aus:

= Energie der elektronischen Anregung Eelec
= Vibrationsenergie Evib
= Rotationsenergie Erot

Energie der absorbierten Photonen berechnet sich entsprechend nach
der Energiedifferenz der beteiligten Molekilzustande:

AEotal = AEgjec + AEyjp + AE ot



Simulation der Spektren
Potentialkurve eines zweiatomigen Molekiils

A

Energie

elektronischer
Grundzustand

elec

R Kernabstand

W.Demtroder: Molekiilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

AEotal = AEgjec + AEyjp + AE ot

Fr

WILDAU
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Potentialkurve eines zweiatomigen Molekiils WiLDAv
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W.Demtroder: Molekiilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

AEtotal = AEejec + AEyip + AE ot
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Potentialkurve eines zweiatomigen Molekiils WiLDAv
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W.Demtroder: Molekiilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

AEotal = AEgjec + AEyjp + AE ot
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Potentialkurve eines zweiatomigen Molekiils

A
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W.Demtroder: Molekiilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

AEotal = AEgjec + AEyjp + AE ot
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In diesem Projekt betrachtete Ubergangstypen wiLpav

A
angeregter
elektronischer
- Zté'stand
\ = / elec
Q
o4
)
-
L

elektronischer
Grundzustand

elec

I
I
N

e

Rotations-Vibrations-Ubergang (CO) (IR 4,6 pm)
|

Kernabstand

W.Demtroder: Molekiilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

AE .. (UV — IR) > AE,q, (IR) > AE,..(Mikrowelle)
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In diesem Projekt betrachtete Ubergangstypen
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elektronischer
Zustand
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AE .. (UV — IR) > AE,q, (IR) > AE,..(Mikrowelle)
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Berechnung von Rotations- und Vibrationsenergie

= Energie der Vibrationszustande mit der Vibrationsquantenzahl v

I I I
— I. —

= Energie der Rotationszustande mit der Rotationsquantenzahl J

5 X

=
oY
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Berechnung von Rotations- und Vibrationsenergie

= Energie der Vibrationszustande mit der Vibrationsquantenzahl v

I.. |
10, _
Bl — (V+E)hcooe
— K

— Nadherung fur harmonischen Oszillator
— hcw, - Schwingungsenergie Grundzustand

= Energie der Rotationszustande mit der Rotationsquantenzahl J

Erot = heBJ(J + 1)

S
m ] m
— Naherung fir starren Rotator @ ' O

— B - Rotationskonstante abhangig vom : r T,
Tragheitsmoment

o
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Berechnung von Rotations- und Vibrationsenergie

= Energie der Vibrationszustande mit der Vibrationsquantenzahl v

. Euip 1 r. |
By [em™] = 52 = (v + )5
I. —

— Nadherung fur harmonischen Oszillator
— ®, - Schwingungsenergie Grundzustand [cm™!]

= Energie der Rotationszustande mit der Rotationsquantenzahl J

Erot

Erot[cm_l] — =BJ(J+ 1) l fo

5 O—+(")
ms | mz
— Naherung fur starren Rotator !

— B - Rotationskonstante abhangig vom
Tragheitsmoment
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Berechnung von Rotations- und Vibrationsenergie

= Energie der Vibrationszustande mit der Vibrationsquantenzahl v

_ 1, _ 1oy
Eyip [cm™] = (v + DB — (v + E)ZooeXe...

— ®, - Schwingungsenergie im Grundzustand [cm™!]
— X, - Anharmonizitatskonstante

= Energie der Rotationszustdnde mit der Rotationsquantenzahl J
Eroclem™] = BJ(J + 1) = DJ2(J + D2 + HJ3(J + 1)° + -

— B - Rotationskonstante abhangig vom
Tragheitsmoment

— D - Zentrifugalverzerrungskonstante



Absorption normiert

Simulation der Spektren

P- und R-Zweig
= Rotationslibergange:
Auswahlregel: A) = +1
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https://de.wikipedia.org/wiki/Infrarotspektroskopie
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Absorption normiert

Simulation der Spektren
P- und R-Zweig

= Rotationslibergange:
Auswahlregel: A) = +1

= A = R-Zweig

= A)=-1 P-Zweig
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Absorption normiert

Simulation der Spektren
P- und R-Zweig

= Rotationslibergange:
Auswahlregel: A} = £1

= A =1 R-Zweig

" A =-1 P-Zweig
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8B
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https://de.wikipedia.org/wiki/Infrarotspektroskopie



Absorption normiert

Simulation der Spektren

P- und R-Zweig
= Rotationslibergange:
Auswahlregel: A) = +1
= Al =1 R-Zweig
= A =-1 P-Zweig
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung WILDAU

= Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus
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Simulation der Spektren
Temperaturabhdngige Intensitatsve

= Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus

Ny _ (2] + 1) Ey
N — ] eXp( kT

Rotationsniveaus sind
(2J+1) mal entartet

J - Rotationsquantenzahl

Faktor dominiert bei
kleinen J-Werten
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung WILDAU

= Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus

s . 206K
N, E, ’ . 1000 K
N _ . 1500 K
N (2] + 1)exp( T - 1900 K

Boltzmannfaktor

E; - Energie des Niveaus ]

T - Temperatur
k - Boltzmannkonstante

Relative Besetzungsverhéltnisse

Faktor Dominiert bei Rotationsquantenzahl J
groReren J-Werten
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung
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Linienbreite im wesentlichen durch zwei Faktoren bestimmt

Wellenlange [um]
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Simulation der Spektren

Simulierte Spektren - CO - verschiedene Temperaturen

Absorption normiert

Absorption normiert
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Besonderheiten des betrachteten O,-Ubergangs

* Grundzustand (X°%;)

— Gesamtelektronenspin von S = 1
— Dreifach Spinentartet - Triplett-Zustand
— Nur ungerade Werte fur Molekiildrehimpuls N erlaubt



Simulation der Spektren
Besonderheiten des betrachteten O,-Ubergangs

* Grundzustand (X°Z;)

— Gesamtelektronenspin von S = 1
— Dreifach Spinentartet - Triplett-Zustand

= Elektronisch angeregter Zustand (b'xy)

— Gesamtelektronenspin von S =0
— Einfach Spinentartet - Singulett-Zustand
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Besonderheiten des betrachteten O,-Ubergangs

* Grundzustand (X°Z;)

— Gesamtelektronenspin von S = 1
— Dreifach Spinentartet - Triplett-Zustand

— Nur ungerade Werte flir Molekiildrehimpuls N erlaubt
= Elektronisch angeregter Zustand (b'xy)

— Gesamtelektronenspin von S =0
— Einfach Spinentartet - Singulett-Zustand

— Nur gerade Werte fiur Molekuldrehimpuls N erlaubt
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Rotationsquantenzahl ) WiLDAU

= Elektronenspin S und Molekildrehimpuls N koppeln zum
Gesamtdrehimpuls J

= Die Rotationsquantenzahl J kann dabei die Werte N, N+1 und
N-1 annehmen

S=+1 S=0 S=-1

S

n|

-l
2l

Molekulachse
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Triplett-Singulett-Ubergang O,

Rotationsniveaus J = +N 0 1 2 3 4 5
angeregter Zustand ’Zg Q - - —_
(Singulett)
P R
P 1 F'p R Pp

Rotationsniveaus 32_ } E 5 f
Grundzustand 5 e Ry o —t
(Triplett) *J 1 012 123 234 345 156

N O 1 2 3 4 5

L.Herzberg und G.Herzberg, "Fine Structure of the Infrared Atmospheric Oxygen Bands", The Astrophysical Journal Volume 105, 1947.

PP:AJ=-1, AN =-1 RR:AJ=1,AN=1
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Triplett-Singulett-Ubergang O,

Rotationsniveaus

J=N 0 1 2
angeregter Zustand ’Z;' Q -
(Singulett) \
RQ PQ
PP RI

Rotationsniveaus 3

Grundzustand Z, 5t

(Triplett) ) 4 012
N O 1

L.Herzberg und G.Herzberg, "Fine Structure of the Infrared Atmospheric Oxygen Bands", The Astrophysical Journal Volume 105, 1947.

—_

PP:AJ=-1, AN =-1 RR:AJ=1,AN=1

PQ: AJ=0,AN =-1 RQ:AJ=0,AN =1



Simulation der Spektren
Simulierte Spektren - Vergleich CO und O,

Wellenlange [um]
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O,-Absorptionsmessung gy

Versuchsaufbau WILDAU

PC

Lock-In Verstarker SR830 Modulationssignal Spannungs-
Steuerungssoftware 1 ,\’ ,| Laser Controller s
LabVIEW Funktionsgenerator Vescent D2-105 Vestert
r
AC Anteil N\,
: Strom-
Multimeter DC Anteil Modulation
Keithley 195A [* % Temperatur-
Offsetstrom SISURrUNE
Sourcemeter
Keithley 2400
Absorptionsstrecke Yy Al
I PIN DFB-Laser
Diode 760 nm

= Laserwellenlange kann durch Strom- und
Temperaturanderung variiert werden

= Sinusformige Modulation des Laserstroms fir den Lock-In
Nachweis



Oz-Absorptionsmessu ng
Versuchsaufbau

Sourcemeter | PIN Diode

* = s < Ul
Multimeter 1 1

Lasercontroller

= Linienbreite des Lasers
2 MHz 2 0,004 pm

Fr
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Laserkennlinie

Direktes
Diodensignal
ohne Lock-In
Verstarker

Signal PIN-Diode [V]

40 —
35 -
30
25 -
20
15—

10 —

WILDAU

Laserschwelle

r 1.+ 1 1 "1 "1 "1 " 1T "1 ‘" T " T "1
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

Strom [mA]



O,-Absorptionsmessung

Laserkennlinie

Direktes
Diodensignal
ohne Lock-In
Verstarker

Signal PIN-Diode [V]

40
35
30
25
20
15 -

10 —

Laserschwelle

Absorptionslinien

N

Fr
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O,-Absorptionsmessung gy

Einschub: Lock-In-Nachweis - Signalform WILDAU
“f;‘gg:e = saégﬁle — detector
§ a(N) ! , !
frequency reference lock -|n
e modulator "|amplifier
= Aat b Aa I

\/ recorder

A/

Peak Peak

.

. .

.

. .

.

.

. .

. .
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.
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.
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NAA

D. Lisak, "Prasentation Optical Spectroscopy Techniques", Nicolaus Copernicus University Tordn.



Oz-Absorptionsmessu ng
Wellenlangenvariation durch Temperaturanderung

= Linienpositionen
durch Simulation
bekannt

= Wellenlangen-
modulation
ca. 0,085nm/K

Lock-In 1f Signal [V]

Wellenlange [nm]

Fr

WILDAU

761,7 761,3 760,9 760,5 760,0 759,6
i ] . ] i | i | ] , |
0,020 - ] —
R-Zwelg RQ7 .
RQ13
RQ5 RR9
_ RR11 RR19
0,015 S RR7 RQ11 Rg;‘% REHT
RR13 [ 5
RR21RR23 RQ21
J ’ 3
RQ1 oo
RR25
0,010 — RR1 (J(JFJ(—)(—J(—)(—/HFJKH (—/‘JHH (’I “~~RQ25
0,005 —
T T T T T T T T T T T
35 30 25 20 15 10

Temperatur Laserdiode [°C]



OZ-Absorptionsmessu ng
Wellenlangenvariation durch Temperaturanderung

= Linienpositionen
durch Simulation
bekannt

= Wellenlangen-
modulation
ca. 0,085nm/K

= Relativ trage

Lock-In 1f Signal [V]

Fr

WILDAU

Wellenlange [nm]

761,7 761,3 760,9 760,5 760,0 759,6
i ] . ] i | i | ) ] , |
0,020 - ] —
R-Zwelg RQ7 .
RQ13
RQ5 RR9
_ RR11 RR19
0,015 S RR7 RQ11 Rg;‘% REHT
RR13 [ 5
Rsmﬁaza RQ21
v
RQ1 oo
RR25
0,010 RR1 (J(JFJHH(—)(JHFJKH (—/‘JF—J J | “~RQ25
0,005 —
T | T T T T T T T T T T
35 30 25 20 15 10

Temperatur Laserdiode [°C]



O,-Absorptionsmessung

Wellenlangenvariation durch Stromanderung

0,0010 -
< 0,0005
-
. o
©
(=
S  0,0000
)
£
1
.
8 -0.0005-
| =Y,
-0,0010

Strom [mA]
7325 7974 86,23 9273 9922 105,71
1 ' | 1 | ' | I | I | )
RQ19 -
s L 759,86 nm

50 kHz

0,5 V Amplitude

1 100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C

v T Y T ¥ T J T T T y T y
759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87

Wellenlange [nm]

= Wellenlangenmodulation
ca. 1,5 pm/mA

Fr

WILDAU



O,-Absorptionsmessung gy

WILDAU

Wellenlangenvariation durch Stromanderung

Lock-In Signal 1f [V]

1f - Signal (50 kHz) 2f - Signal (100 kHz)
Strom [mA] Strom [mA]
73,25 79,74 86,23 92,73 99,22 105,71 73,25 79,74 86,23 92,73 99,22 105,71
. 1 . I . 1 . L s L . ! . . I . I . I \ | . | . |
RQ19 RQ19
0,0010 RR21
, 759,83 RR21
759,83 nm 759,86 nm nm 759.86 nm
0,0005 E
& 0,0001
g
0,0000 k=)
w
=
x
-0,0005 - 8
—1 0,0000
-0,0010 4 S0kHz 4 50 kHz
0,5 V Amplitude 0,5 V Amplitude
| 100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C 100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C
y T J T ¥ T g T ' T ' I y v T ; T y T . | . | v | i
759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87 759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87
Wellenlange [nm] Wellenlange [nm]

= Wellenlangenmodulation
ca. 1,5 pm/mA



O,-Absorptionsmessung iy

WILDAU

= Messungen bei O,-
Konzentrationen < 1%
maoglich

Steuerkonsole
- | Keramikrohr mit Ofen
o ] T ] s i

= Messungen bei ‘g™
hoheren Temperaturen | i\ '
(bis 1000 °C)
entsprechen der
Simulation
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WILDAU

Voruntersuchungen zur CO-
Absorptionsmessung



CO-Voruntersuchung ,ﬁ

WILDAU

Bestimmung geeigneter Spektralbereiche

Wellenlange [um]

5,26 5,00 4,76 4,55 4,35 417
o J—co-0,01%]| 1900 K
" —H20-10%
11— CO2 - 10%
0,8 -
C
i)
S 06
S
n
o]
<
0,4
0.2
0’0 .,‘;.1\ (3 T et 5 28 o 4,. Bl g et : - RS : A duidh ladibilelal 4 = bl : :
1900 2000 2100 2200 2300 2400

Wellenzahl [cm™]

= Starke Uberlappung mit H,0 und CO,
= Konzentration von H,0 und CO, deutlich gréRer als von CO



Absorption

CO-Voruntersuchung - i
|
Bestimmung geeigneter Spektralbereiche vieeRe
Wellenlange [um]
5,26 5,00 4,76 4,55 4,35 417
CO-0,01%| 1900 K
L H20 - 10%
CO2 - 10%
0,8 4
0,6 |
‘ Wellenlange [um]
o [/, 5,120 5,119 5,119 5,119 5,118 5,118
oo DA 0t 0,004 —— ‘ ' | ' ' | |
UELRA L ——CO-0,01%|1900 K
00 g e e Lik LI\ 1 ——H20 - 10%
2100 ——C02-10%
lellenzanhl [
5 P41 0-1
s
S 0,002
g P36 1-2
O’OOO I ¥ ‘—./l _l-\ ¥ I X I I
1953,3 1953,4 1953,5 1953,6 1953,7 1953,8

Wellenzahl [cm™]

Einzelne Linien befinden sich in relativ Uberlappungsfreien

Bereichen
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Fazit



Fazit und Ausblick ,ﬁ'

WILDAU

= Geeignete Spektralbereiche fiir die Messungen konnten
bestimmt werden

= Messungen bei O,-Konzentrationen < 1% madglich

= Messungen entsprechen der Simulation auch bei héheren
Temperaturen



Fazit und Ausblick ,ﬁ

WILDAU

Laserdiode

Sourcemeter § PIN Diode
i i

Multimeter . i s gy \:ﬁ? b

Lasercontroller

-

= Praktischer Test an Glasschmelzanlage ist in Kirze
geplant
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EcoPhotonics

Vielen Dank fur lhre Aufmerksamkeit

Joscha Haefke



Messung ‘ﬁ'

Lock-In-Signal WILDAU

tlfg:g:e — sacn;ﬁle — detector
JreiM f t reference | ck‘ I
......... modulator | ampiifier
§ Aot b A &
\/ recorder

)\/ A\ A A

Peak 5 Peak

NAA

D. Lisak, "Prasentation Optical Spectroscopy Techniques", Nicolaus Copernicus University Tordn.




Messung - i

Lock-In-Signal WILDAU

0o+ = ——|-— =~ -=-—-1--- - ——F—-1b
. L:tr—zf -
fd L —
+U0 T : T o t + /,v _I =]
r /// \ / // \\ // \\ / \ / \.n
..r./.._____\.____/_____\/____\AZ.____\L__-
0 )
0] . : : : —
+ 0— a
0:_ U= Vo COBRY o e e 1 d)
-U,- 4
. ] L4 1 . 1 y I ) 1
0 2 4 6 8 10

https://www.uni-regensburg.de/assets/physik/praktika/A2/versuch5a.pdf



Messung .ﬁ'

Direktes Diodensignal (Temperaturscan) WILDA

30

N
6)]
]

Signal PIN-Diode [V]

N
(@)
]

10 15 20 25 30 35
Temperatur [°C]



Messung

Vergleich Strom- und Temperaturspektren

Lock-In 1f Signal [V]

Lock-In Signal 1f [V]

Lock-In Signal 1f [V]

Laserstrom [mA]

0020 4 R-Zweig 1
RQ13
RR19
= RQ15
0,015 QS
R15
IRR25 RQ23
0,010 - 1 ‘ IR B e
| |- | O N W N A~/ —~ ]~ \ir“l
*"L'Wiﬂ_"r'* Bl f [ N ( [ [
0,005 -
s T ¥ T L T ¥ T ¥ T 5 T
35 30 25 20 15 10
H o
Temperatur Laserdiode [°C]
1 RQ13 2 RQ1s
0,002 4
. RR17
; RR15 = 0001
©
S 0,000
0,000 7]
&
a‘:') -0.001
3
0,002 -0,002 4
-0,003
60 65 70 75 80 85 90 95 100 105 110 70 75 80 85 90 95 100 105 110
Laserstrom [mA] Laserstrom [mA]
RR19 RQ17 0,0008 ¢
0,002 4
3 4 RQ23
0,0005
0,001
=
"f 0,0003 1 RR25
0000 g RQ33
» 0,0000 4
£
3
-0,001 8 00003 {
o -0,0005 4
L e T e e
70 75 8 8 9 95 100 105 110 55 60 65 70 75 80 8 90 95 100 105 110 115

Laserstrom [mA]

WILDAU



Lock-In Signal 1f [V]

Messung
Modulationsamplitude

[ Modulationsamplitude - AL

——0,1V -0,44 pm
—0,3V-1,31 pm
—0,5V-2,18 pm
——0,7 V-3,05 pm
0,9V -392pm
—— 1,1V -4,79 pm
1,3V -5,66 pm
1,5V -6,53 pm
—1,7V-7,40 pm

——19V-827pm

I I
759,84 759,86

Wellenlange [nm]

Lock-In Signal 2f [V]

RR21

Fr

WILDAU

Modulationsamplitude - AL

——0,1V-0,44 pm
—0,3V-1,31 pm
——0,5V-218 pm
——0,7 V-3,05 pm

0,9V-392pm
——1,1V-4,79 pm

1,3V -5,66 pm

| —1.5V-6,53pm
R —1,7 V=740 pm

—1,9V-8,27 pm

I
759,86

T :
759,84 759,85
Wellenlédnge [nm]

T r
759,82 759,83

759,87




Lock-In Signal 1f [V]

Messung ‘ﬁ'

Frequenz wiLoay

— 1kHz 05V 1|——1 kHz 0,5 V Modulationsamplitude
—— 10 kHz 1 ms Integrationszeit —— 10 kHz 100 ms Integrationszeit
0,007 - 1,5x10™ [\
0,006 S 1,0x10™ |
&
= |
5>
0,005 ¥ » 5,0x10°
=
-
< |
o
0,004 - —
0,0 -
0,003 -
-5,0x10°
T ' T T T T T T T T T T
759,82 759,84 759,86 759,82 759,84 759,86

Wellenlange [nm] Wellenlange [nm]



Messung
Integrationszeit

Lock-In Signal 2f [V]

0,0002 ~

0,0001 A

0,0000 A

Zeitkonstante: 1 ms

50 kHz

0,5 V Amplitude

%

0,0002

0,0001

m‘ 0,0000 -

-0,0001

|
199,62

759,84

» -0,0001

Fr

WILDAU

Zeitkonstante: 100 ms

50 kHz
0,5 V Amplitude

Wellenléange [nm]

! ! |
799,82 759,84



Signal/Rausch

Messung
Signal-Rausch Verhadltniss 1f- und 2f-Signal

350

300

250

200 ~

150

100

50

-1kHz 0,1V
*10kHz 0,1V
-25kHz 0,1V
*50kHz 0,1V

1kHz 0,5V

10kHz 0,5V
25kHz 0,5V
50kHz 0,5V

Zeitkonstante [ms]

— 1f Signal
- RQ19

Signal/Rausch

Fr

WILDAU

— — 25kHz 0,1V
80+ |= = 50kHz 0,1V

i -10kHz 0,5V

25kHz 0,5V

70 4 |——50kHz 0,5V

1 2f-Signal
60 —

RQ19
50
40
30
20
10
G - e .
0 20 40 60 80 100

Zeitkonstante [ms]



Messung - i

Versuchsaufbau - Variation des Drucks WILDAU

R

Anschluss Vakuumpumpe
und Manometer

Glasréhre mit Spiegeln
PIN-Diode x |

Laserdiode [7 ]

Anschluss fiir Pumpe
und Manometer




O,-Absorptionsmessung gy

WILDAU

Abschdtzen der Nachweisgrenze - Reduzierung des Drucks

150 kHz —— 20mbar
0,005 : ——35mb
10,5V Amplitude mbar
0,004 -| 100 ms Integrationszeit —— 65mbar
] ——— 145mbar
— 0,003 - —— 520mbar
HZ_‘ 1 ——— 795mbar
~ 0,002 -
= ] —— 1004 mbar
5, 0,001
(D =
< 0,000 -
% B
g -0,001
| _
-0,002 -
-0,003
4 \s\f\/
-0,004 -
' | . I L I . I
759,825 759,830 759,835 759,840 759,845

Wellenlange [nm]

= 35 mbar 2 ca. 0,7 % O,-Konzentration



O,-Absorptionsmessung gy

WILDAU

Abschdtzen der Nachweisgrenze - Reduzierung des Abstands

0,0004 - 50 kHz
0,5 V Modulationsamplitude
1 100 ms Integrationszeit
—.  0,0002
2.
[T
(_g 0,0000 e
9) I . y . s, (8 e ————
0p)]
L= .
x~ 5cm
8 -0,0002 - ——10cm
— ——15¢cm
——25cm
50 cm
-0,0004 - T
—— 100 cm
| ' I .
759,82 759,83 759,84 759,85

Wellenlange [nm]

= 5cm 2 ca. 1 % O,-Konzentration



Messung .ﬁ'

Versuchsaufbau - Messung bei hoheren Temperaturen Lo




O,-Absorptionsmessung gy

Messung bei hoheren Temperaturen WiLDAU

——250°C RQ11
0,003 1 50 kHz —400°C
0,5V Amplitude ——500°C l
100 ms Integrationszeit 600°C

0,002 —

0,001 -

Lock-In Signal 1f [V]
o
o
o
o
]

-0,001 -

-0,002 —

-0,003 -

T I T I
760,38 760,40 760,42 760,45

Wellenléange [nm]

= Linien mit hdheren J-Werten erst bei hoheren Temperaturen
sichtbar

= |ntensitat nimmt mit der Teilchendichte ab
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Simulation der Spektren

Bund D

= Tragheitsmoment |

| =u=*r

2
0

n=

mqmy

m1+m2

= Rotationsenergie E,,

FQ) =

Erot

Erot

h2

812l

81'[2C I

81T2COI

JO+1)

JO+1)

Io




Simulation der Spektren ,ﬁ'

Bund D WILDAU

starres Molekil nichtstarres Molekil
J=5

- Vi = Vjyq1 = ZB(] + 1) J=4

* B wird mit zunehmendemJ 3 _ T T

kleiner 2 T 7
N 1

E..t =BJjJ+1) — D]Z(] + 1) 28 4B 68 88  10B

starres

Molekil r ’ / /
,‘28 4B 6B I,-.SE! I.,I1EI-E!

= D - Ze ntr | fU g d Ive Fzerrun g S- nichtstarres ||

Molekil _—/ ‘—rr) e

konstante Wellenzahlen [cm-1]

http://www.chemgapedia.de/vsengine/vlu/vsc/de/ch/3/anc

/ir_spek/rotationsschwingung.vlu/Page/vsc/de/ch/3/anc
/ir_spek/ir_spektroskopie/rotschwingspektren/ir_7_1_1
/starrzwei_m28ht0800.vscml.html


http://www.chemgapedia.de/vsengine/vlu/vsc/de/ch/3/anc

Simulation der Spektren ,ﬁ'

Triplett-Singulett-Ubergang O, WILDRY

Rotationsenergie (Triplettzustand O,)
= PP- und RR-Uberginge:
E"rot = BJJ+ 1) —DJ*(J + D* + HP(J + 1)° + -+ = Eg

= PQ-Uberginge:

E”rot = Eo — N — 1)B — Agpin + \/[(ZN — 1)2B2 + )2

spin

— 2AB| — Yspin N

= RQ-Uberginge:

E”rot = Eg + (2N + 3)B — Agpin — \/[(ZN +3)2B2 + AZ,;, — 2AB| — yopin (N + 1)



Simulation der Spektren ‘ﬁ'

WILDAU

Triplett-Singulett-Ubergang O,

Rotationsniveaus J = N 0 3 4

angeregter Zustand ’Z -
(Singulett) \ '
PP RR/

Rotationsniveaus

| &

S~
Grundzustand Z,
(Triplett) J 1 0 1 <
N O 1
L.Herzberg und G.Herzberg, "Fine Structure of the Infrared Atmospheric Oxygen Bands", The Astrophysical Journal Volume 105, 1947.
PP: AJ=-1,AN = -1 RR: AJ=1,AN =1
PQ: AJ=0,AN = -1 RQ:AJ=0,AN = 1

= Formel fiir die Rotationsenergie muss fur PQ und RQ um

Korrekturfaktoren fir die Spinwechselwirkungen erganzt werden



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Vibrationsenergie WILDAU

— Evi (I 1 o —
Eyip [cm 1] = b = (Vv+ E)(*)e — (v+ E)ZweXe...

ﬁ
3
R



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Morsepotential WiLDAY
A
Dissociation Energy
il ity il [ vt
Morse
>
T
S
< D, |D,
aa

Internuclear Separation (r)

https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/7/7a/Morse-
potential.png/1200px-Morse-potential.png



Energie

Simulation der Spektren
Morsepotential

\

) Q) Vibration-Rotations Ubergénge

3

\

A

zweiter Oberton

A
hot band\

N

4 Grund-
schwingung O

\\_/Grundzustand

_ A
erster Oberton /
1

‘b)

\

Fr

WILDAU

Vibration-Rotations Ubergange
mit elektronischer Anregung

zweiter Oberton

/s
/23

A V'
\ erster Oberton /

4Iektronisch

hot band

\ x
=

angeregter Zustand

Grundschwingung

\

\

\

\_/Grundzustand

Kernabstand

Kernabstand



Simulation der Spektren ‘
Intensitdtsverteilung

a) ' b) t
1,0 -
|
Vv ' § 0,8 4
pot (R) %
L
c 0,6 1
o o
Av =0 e I~
[e) o
Q044 0
N -
(&)
[ o
o
L. 0,2 4
| |
0,0 - .
T ' T j !
0-0 0-1 0-2
» =
Ubergang Kermn-Koordinaten

https://publikationsserver.tu-
braunschweig.de/servliets/MCRFileNodeServlet/d
bbs_derivate_00034159/Dissertation_Bieritz.pdf

= Ubergangswahrscheinlichkeit abhangig von den
Wellenfunktionen der beteiligten Niveaus

= Franck-Condon-Prinzip



Simulation der Spektren

Wellenfunktion und Aufenthaltswahrscheinlichkeit

A YL (x)
\ i Y E- . /‘ﬁ
l\‘/'/f N . < \\\4/ W o
B P P il

ho/2 e el X

0

https://de.wikipedia.org/wiki/Harmonischer_Oszillator_(Quantenmechanik)

hw/2 ‘

- E6

Fr

WILDAU

"N

= = N — L



Simulation der Spektren
Wellenfunktion und Aufenthaltswahrscheinlichkeit

n=0

klassische
~Wahrschein-

lichkeit 1.-‘1..-':

Quanten-
Wahrschein-

/ *( lichkeit 2

Wi

n=2

_-.}[

http://hydrogen.physik.uni-wuppertal.de/hyperphysics/hyperphysics/hbase/quantum/hosc6.html

Fr

WILDAU



Simulation der Spektren ,ﬁ

Wellenfunktion und Aufenthaltswahrscheinlichkeit WiLDAv

| | |

-------

AR ARl il Lt
https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/c/c3/Aufenthaltswahrscheinlichkeit_Oszillator.png

Im Grenzfall groBRer Quantenzahlen geht die
Aufenthaltswahrscheinlichkeit in die klassische
Aufenthaltswahrscheinlichkeit liber




Simulation der Spektren ,ﬁ'

Bezeichnung der Molekiilzustande v
Projektion des Verhalten der
) tiolizitit: Gesamtdrehimpulses A Wellenfunktion
Spinmultiplizitat: Auf die Molekiilachse: Bei Spiegelung an
25+1 0,1,2,4->3,, A, ¢ der Molekiilachse

(Vorzeichenanderung)
Energetische o
Reihenfolge: Verhalten der
X! A! B! \ Wellenfunktion
I . c

Bei Spiegelung

am Symmetrie-

zentrum

— (nur homonukleare

Molekiile)
g, u
" O, = CO
_ _ 1
_ Crundzustand stg Grundzustand X'XZ*

— Angeregter Zustand b'%]



Simulation der Spektren ,ﬁ'

WILDAU

Auswahlregeln

Av = 1
= Gilt fur den harmonischen Oszillator

» FlUr den anharmonischen Oszillator nimmt die Intensitat mit
Av > 1 stark ab

AS =0

= Verbot“ von Ubergdngen die mit einer Anderung des
Gesamtelektronenspins verbunden sind

A = £1
= Erhaltung des Drehimpulses



Simulation der Spektren
Spinkopplung

S=+1 S

S

S

nl

=

Molekulachse

Kopplung von Elektronenspin S und Molekiildrehimpuls N zum

Gesamtdrehimpuls [

Die Quantenzahl J kann dabei N, N+1 und N-1 annehmen

Fur leichte Molekile gilt naherungsweise die L-S Kopplung. Die
Spins (S) und Bahndrehimpulse (L) der Elektronen werden zum
Gesamtdrehimpuls J zusammengefasst.

0 5

Z|

Fr

WILDAU



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Intensitidtsverteilung Triplett-Singulett-Ubergang O,

> PP-Uberginge

Ny _(0+D _3

N 2

> PQ-Ubergiinge

N,  (+3/4) E;

N 2 CPVkT
> RR-Uberginge

Ny ()

N =2 P i

> RQ-Uberginge

N, (+148 E

N 2 OPUEr

WILDAU

Wellenlange [nm]

772,2 769,2 766,3 763,4 760,5
" | . | ! | : 1 J
i 206 K < P-Zweig :R-Zwelg>
| 02
t 0,8—
Q0
‘
Q 064
c
i)
=
@) 0,4-'
)
o] J
<
0,0 ol “ U JQULJLU uu_idb Uh bJuJ uL
X I % I Y I ¢ I
12950 13000 13050 13100 13150

Wellenzahl [cm™]



Simulation der Spektren
Linienform

= Gaussprofil (Dopplerverbreiterung)

22 = v0)?)

I (v) = I(vo)exp(—

= | orentzprofil (Druckverbreiterung)

1
IL(V) — (21_[) (V o 6)2 (%)2

= Voigtprofil (Naherung)

fv "’\/fG? -+ fLZ besser: fi, ~ 0,5346]2\/]%2 + 0,2166sz



Simulation der Spektren ,ﬁ'

WILDAU

Linienbreite

Wellenlange [um]

I b . 4,866 4,865 4,865
= Dopplerverbreiterung e
aufgrund der 008 CO
o c . . | P20 0-1
Molekilgeschwindigkeiten £ | 20550m’
g o
g 0,04
Vo 8KT * In2 g FWHM
SD — C m < 0024
0,00
= Druckverbreiterung durch w2 asse 2
StOEp rozesse Wellenzahl [cm™]

Y= .Yib;
1



Relative Besetzungsverhaltnisse

Simulation der Spektren

Intensitdtsverteilung

0,0

T | T | - T | T ' T |
0 1000 2000 3000 4000 5000
AE_ [cm™]

vib

= Relative Besetzungsdichte
der Vibrationsniveaus

Ny Ev
N - PO

Fr

WILDAU

ol - 296K

o 5o, o, - 1000 K

3 . =Y AN . 1500 K

[ omf S g * ° .‘ .

Eogl o 1900 K

e % o .

g N

L . "

- 0’6 g - .

> ® e

N

S S 3

5 e

S04

w 2

= o

4 e®

©

6 0,2 1 : © @

n: ° 0. o. n'
": .o ..'o ".%
b o... '... ®oq,. "%,

0,0 ; . ogaa : ',"Bnmm&unr._-q

0 20 40 60 80

Rotationsquantenzahl J

Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus

N _ +1) y
N _( I eXp(_kT



Formeln
Besetzung der Rotationsniveaus

Besetzungsdichte Rotationsniveaus
Ej
exp(— ﬁ)

Ni — N E
Yiexp (— ﬁ)
Rotationszustande mit (2J+1) entartet

(2] + Dexp(~ )

N
N

Annaherung der Zustandssumme durch ein Integral

N] . hcB

N ~ kT

E
%(2) + 1exp (= 1)

E
(2] + Dexp(—

Fr

WILDAU

hcB/kT = 1 weil keine absoluten Intensitaten betrachtet werden



Formeln
Teilchendichte in Abhangigkeit der Temperatur

= Zustandsgleichung des idealen Gases
pV = NKT

= Besetzung der Rotationszustande nimmt mit der
Temperatur ab

N o & 2041 5y
X — ——



Formeln ‘ﬁ'

Das Beersche Gesetz WILDAU

= Das Beersche Gesetz

.. I . I
Transmission = Absorption 1 — =
0 0

= on
o- Wirkungsquerschnitt n - Teilchenkonzentration

= Bei den durchgefiihrten Messungen war ax << 1 dadurch konnte
Naherungsweise die Exponentialfunktion durch eine lineare Funktion

angenahert werden
I
— =1
IO ax

Eine Verringerung der Laufstrecke fluihrt zur gleichen Signalreduktion wie eine Verringerung
der Konzentration um den gleichen Faktor f.



CO-Voruntersuchung
Bestimmung geeigneter Spektralbereiche

1,0 | | 1 | 1 | | 1 | | ]
Absorption
0,8
[ S e P41 0-1
0,6 1953 cm™
‘ 5,119 um
; 1900 K
0,4 1m
""""""""""""""""""""""""""""" 1013,25 mbar
0,2
Transmission
010 Y T 2 T ) T L T T y T J T L T X 1

1‘ I T l T
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0 1,4
Konzentration [%]

= Transmission und Absorption in Abhdangigkeit von der
Konzentration

= Absorption steigt mit der Konzentration stark an

Fr

WILDAU



Simulation der Spektren
Molekiilorbitale

Atomorbital eines Molekiilorbitale ~ Atomorbital eines

A O-Atoms des 3Oz-MoIek(JIs O-Atoms
2p-Orbitale
w
£
w
il
Op
2s-Orbitale
3 -
Termsymbol Z

https://de.wikipedia.org/wiki/Sauerstoff

Atomorbital eines
O-Atoms

Molekulorbitale
des lOz-MoIekuIs

Fr

WILDAU

Atomorbital eines

O-Atoms

2p-Orbitale

2s-Orbitale

Termsymbol

J1943INT



Simulation der Spektren

Fr

Molekiilorbitale viERar
A Energie o
m,om,
2p-Orbitale {4 H} H +IHY HY | 2p-Orbitale
Px Py P: Px Py Pz
t
Oy
m, T,
HHEY
o 1y N
2s-Orbital 4 \ o, / Y {— 2s-Orbital
t
O-S
Atomorbital des Atomorbital des
C-Atoms O-Atoms

https://de.wikipedia.org/wiki/Datei:MO_diagramm_von_Kohlenstoffmonoxid.svg



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Einfluss des Kernspins WiLDA

= Gesamtwellenfunktion nach Born-Oppenheimer-Naherung:

Y = Ve Yoib Yrot ks

Produkt aus elektronischem, Schwingungs-, Rotations und
Kernspinanteil

= Die Wellenfunktion homonuklearer zweiatomiger Molekiile
kann symmetrisch (g) oder antisymmetrisch (u) sein wenn die
Kerne vertauscht werden.

Bei Kernen mit halbzahligem Kernspin | = (n+1/2)h
-> antisymmetrisch

Bei Kernen mit ganzzahligem Kernspin | = nh

-> symmetrisch



Simulation der Spektren ,ﬁ'

WILDAU

Einfluss des Kernspins

Yo und Y, sind symmetrisch gegen Kernvertauschung
= -> Produkt aus y,.,, und Y

Antisymmetrisch bei Kernen mit halbzahligem Spin
Symmetrisch bei Kernen mit ganzzahligem Spin

= Zweiatomige homonukleare Kerne mit Spin | haben:

(21+1)(I+1) symmetrische
(21+1)I antisymmetrische

Kernspinnwellenfunktionen



Simulation der Spektren ,ﬁ'

WILDAU

Einfluss des Kernspins

= Das Verhaltnis der beiden statistischen Gewichte ist
deshalb:

Gis(sym) 1 +1
Jrs(antisym) I

-> daraus ergibt sich fiir das Besetzungsverhaltnis der
Rotationsniveaus:

N(gerade) _ I+1
N(ungerade) I

flr symmetrische Zustdnde (z.B. b'xy)

N(ungerade) _ I1+1
N(gerade) I

fir antisymmetrische Zustande (z.B. X°%;)

= flr O, sind die beiden Kernspins 1 =0
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Simulation der Spektren

Simulationsergebnisse - Beispiel O,

Absorption

Absorption

Wellenlange [nm]

778,21 775,19 772,20 769,23 766,28 763,36 760,46
1 ) 1 ) 1 n 1 ) 1 n 1 : 1
1,4x10%4 296 K
101%
12x10%- 1m Absorptionsstrecke
1,0x10™ -
8,0x10°
6,0x10°
4,0x10°
2,0x10° l | ‘ }
0,0 - ol “ “ | -‘ AL MO AIUAURU BRI WAL
T T T T T T T & T 4 T T T
12850 12900 12950 13000 13050 13100 13150
Wellenzahl [cm™]
Wellenlange [nm]
778,21 775,19 772,20 769,23 766,28 763,36 760,46
1 1 1 L 1 L 1 1 1 L 1 L 1
1,4x10%4 1000 K
{ 01%
1.2x10* - 1m Absorptionsstrecke
1,0x10™
8,0x107°
6,0x107°
4,0x10°
= ‘ H “ “ ‘ ‘ ”
0’0_ T | I T T Y 17 ||. i “ |“ . “ .“\IHI’\H“JI)INJ ‘ JI 3 d A A H “hl IHHJM
T ¥ T 4 T " T b T

T & T &
12850 12900 12950 13000 13050 13100 13150
Wellenzahl [cm™]

Fr
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Simulation der Spektren - i
Intensitatsverhaltnisse bei unterschiedlichen Temperaturen WILoRY

Wellenzahl [cm™]

13166 13164 13162 13160 13158 13156 13154 13152 13150
1 1 1 1 1 1 1 1 1
Raumtemperatur RQ11
1,0x10° RR13
] o
Rl
I
o
w
<
5,0x10° RQ19
RR21
0,0+ T T T T T T T T T T T T k'\_lj' |L
759,53 759,65 759,76 759,88 759,99 760,11 760,23 760,34 760,46
Wellenlédnge [nm]
Wellenzahl [cm]
13166 13164 13162 13160 13158 13156 13154 13152 13150
L 1 1 1 L 1 L 1 1 1 | L | 1 1 1 1
1000 °C
3,0x10° -
c RQ19
(o]
= 2,0x10° 4 RQ11
5 20 RR21 RR13
?
2 RR35
A
1,0x10° o
RQ45
L UVUNL ) L

T T T ] T 1 T 1 T 1 T 7 T T T T T
759,53 759,65 759,76 759,88 759,99 760,11 760,23 760,34 760,46

Wellenlange [nm]



Absorption

Simulation der Spektren

Simulationsergebnisse

13152,0 1
1 N

3151,
I

Wellenzahl [cm™]

13151,0 13150,5
1 . 1

13150,0

13149,5
1

1,2x10° 4

1,0x10° o

8,0x10° 4

6,0x10° 4

4,0x10°

2,0x10°

0,0+

Raumtemperatur

RR13

RQ11

T
760,34

T
760,37

T T
760,40 760,43

Wellenlange [nm]

T
760,46

T
760,49

Absorption

Fr

WILDAU
Wellenzahl [cm™]
13152,0 13151,5 13151,0 13150,5 13150,0 13149,5
L 1 1 L 1 L 1 L 1 1
1,2x10° Hrs
1,0x10° 4
8,0x10°
6,0x10° -
4,0x10° o
RR13 RQ11
2,0x10°
P -
0,0
T T T ] 1] T
760,34 760,37 760,40 760,43 760,46 760,49

Wellenlange [nm]

Intensitatsverhaltnisse in Abhdangigkeit von der Temperatur



Intensitatsverhaltnis

Simulation der Spektren ,ﬁ

Simulationsergebnisse

WILDAU

105_

104_

103.

102_

101.

100.

== 02 0-0 RR13/0-0 RR 43
== 02 0-0 RQ 11/ 0-0 RQ 45

—

30

400

500

600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000
Temperatur [K]

Intensitatsverhaltnisse in Abhangigkeit von der Temperatur



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Linienbreite Vergleich bei verschiedenen Temperaturen viLpAu

Absorption

Wellenlange [nm] Wellenlange [nm]
760,49 760,46 760,43 760,49 760,46 760,43
1 I L I ] 1 I 1 I ]
-4
1,2x10™ 4|—— 296 K n 1,0x10° - —296 K
|—— 500K 500K |
1000 K 1000 K
1,0x10" |—— 1900 K —— 1900 K
11013,25 mbar
0,1 %
8,0x10° -{ 1 m Absorptionsstrecke
6,0x10° 1 }! 5.0x10™"
g |
4,0x10° — ﬁ
2,0x10°

0,0 > 00 -
13149,5 13150,0 13150,5 13149,5 13150,0 13150,5
Wellenzahl [cm™] Wellenzahl [cm™]




Simulation der Spektren ,ﬁ'

WILDAU

Fortrat - Diagramm

80

w0 704 [~ = .

5. "=._ P-Zweig ",

17 - =

,3 - -

c 504 ® L]
g .

O L e

(% 20 --.

n ®

g = j
£ 20 '-_

g - 5
_l)

) Yo f

12600 12700 12800 12900 12000 12100 13200

Linienposition [cm”-1]

B‘ > B* - Bandenkopf im P-Zweig
B‘ < B - Bandenkopf im R-Zweig



Simulation der Spektren ‘ﬁ'

WILDAU

Umrechnung der Energien

» 1eV 2806547 cm™1

; 1@—349 75 cm™ !

. 1——83 5935 cm™1
* 1cm 1229979 GHz

= 10*cm™!' 2 1pm

= KT300x = 25 meV 2 200 cm~! (k = Boltzmannkonstante = 1,380649 x 10-23 %)

= Wellenzahl =% = %

0,0024cm™1

. | = = =P? > dA = = - Beispiel Umrechnung: dA = (13195cm-1)2

~ (0,14pm



ENERGIE

Theorie ‘ﬁ'

Triplett- und Singulettsauerstoff vieeRe
Atomorbital eines Molekulorbltale Atomorbital eines Atomorbital eines Molekulorbltale Atomorbital eines Atomorbital eines Molekulorbltale Atomorbital eines
O-Atoms des 02 Molekiils O-Atoms O-Atoms des 02 Molekiils O-Atoms O-Atoms des 02 Molekiils O-Atoms
A
95 kJ/mol

2p-Orbitale 2p-Orbitale
2s-Orbitale 2s-Orbitale

- +
Termsymbol 3Z 1 A lz Termsymbol

g g g

https://de.wikipedia.org/wiki/Sauerstoff#/media/Datei:MO_02.svg

EIRXENE!



Theorie ‘ﬁ'

Triplett und Singulett Sauerstoff WILDAU

= Triplettzustand reagiert mit Singulettzustanden erst bei hdheren
Temperaturen oder in Gegenwart einen Katalysators

= Dadurch Leben in einer O,-Atmosphadre moglich

= Erster angeregter Singulettsauerstoffzustand a'A} ist metastabil.
(104 und geht z.B. tber StoRe in den Triplett-Grundzustand Uber.

= Zweiter angeregter Singulettsauerstoffzustand b'z} geht sehr

schnell durch StoRe in den ersten angeregten Zustand lber (<10-?)
(Ubergang nicht Spin-Verboten)

= Singulettsauerstoff kann chemisch erzeugt werden z.B.:

NaOCl + H,0y — NaCl+ HO + 10,



Theorie ‘ﬁ'

Triplett und Singulett Sauerstoff WILDAU

= Singulettsauerstoff (alAJgf) ist sehr reaktiv und wird z.B. in Bleich- oder
Desinfektionsprozessen und anderen chemischen Prozessen genutzt.

= Wird fir die photodynamische Therapie (PDT) von Tumoren
eingesetzt. Dabei wird ein Photosensibilisator verabreicht der sich im
Tumorgewebe verzogert abbaut. Durch Aktivierung mittels Laser
wird Singulett-Sauerstoff erzeugt der den Tumor schadigt.



Simulation der Spektren - i

.
WILDAU

Molekiilkonstanten (gerundet)

T T T

B (v=0) 1,438 1,391

D (v=0) 4 84E-6 5,37E-6 6,12E-6
H (v=0) 9,66E-14 4 50E-12

Einheit: cm-!

B‘ > B** - Bandenkopf im P-Zweig
B < B** - Bandenkopf im R-Zweig



