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Badanie reorientacji molekularnych metoda solid echa.

P. Bilski, *N. A. Sergeev, J. Wasicki

Instytut Fizyki, Uniwersytet im. A. Mickiewicza, Pozna.
* Instytut Fizyki, Uniwersytet Szczeciski, Szczecin.

Metoda solid echa polega na przylozeniu do badanej probki dwoch impulsow 90° o
ceestodei radiowej przesunigtych w fazie o 90° (905 i 907) nastgpujacych po sobie po czasie
1 [1,2]. Reorientacje molekulame moga w znaczacy sposob wplywa¢ na amplitud¢ solid
echa [3,4,5]. . .

Jak pokazano w [3] amplitud¢ maksimum solid echa mozna opisaé nastgpujacym

wzorem:
V(27) = exp{— AMzrfﬂl + i—j - [2 - exp(— i—)] J} (1)

Dla szybkich reorientacji molekulamych, gdy speliony jest warunek, /7 )1, wzor )]
przyjmuje postac:

V(21) « exp[-2AM, 11 ] )

Minimum temperaturowej zalezmodci V(2t) wystapi wowezas, gdy spelniony bedzie
warunek: 1 /7, =18937.

Zatem pomiary maksimum amplitudy sygnatu solid echa w funkcji temperatury dostarcza
nam mformacji o czasie korelacji charakteryzujgcym reorientacje molekulame.

W ostatnim czasie duiym zainteresowaniem ciesza si¢ badania reorientacji
molekulamych pomigdzy dwoma lub wigksza liczba nierownowaimych miniméw energii
potencjalnej. W pracy [6] pokazano, ze takie reorientacje bgda réwniez wplywaé na
amplitude solid echa.

Testowe pomiary metods solid echa wykonano dla polikrystalicznej probki benzenu
(BHD, spektralnie czysty).

Pomiary wykonano przy uzyciu impulsowego spektrometru MRJ, pracujacego przy
czestosci 60 MHz, w zakresie temperatur od 100 K do temperatury topnienia (278 K). Czas
trwania impulsu 90° wynosit 3,6 ps.

Na rysunku 1 pokazano temperaturows zalenos¢ amplitudy maksimum solid echa
dla benzenu dla réznych 1.
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Rys.1. Zaleinos¢ maksimum amplitudy solid echa od temperatury dla benzenu dla

roznych t.

Otrzymane wyniki pomnozono przez temperaturg co pozwolilo na wycliminowanie jej

na amplitude solid echa.
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Rys.2. Zaleino$é iloczynu maksimum amplitudy solid echa i temperatury od
temperatury dla benzenu dla roinych .

Wykonano réwniez pomiary czasu Ty, w przedzialach temperatur od 120 - 140K
oraz od 223- -278 K. Z zalemnosci InT,(1/T) wyznaczono parametry aktywacyjne, ktore
zebrano w tabeli 1 i poréwnano z danymi doswiadczalnymi z pracy [7].
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Rys.3. Zalezno$¢ czasu Ty, od odwrotnosci temperatury dla benzenu.

Tabela 1.Parametry aktywacyjne dla benzenu wyznaczone z pomiaréw Ty,

nasze pomiary pomiary z pracy [7]
zakres niskich | zakres wysokich | zakres niskich | zakres wysokich
temperatur temperatur temperatur temperatur
1, Is] 197107 - 498.107" -
E, [kcal/mol] 4,069 20,01 449 22,46
aM, [Gs] 7,16 - - -

Znajac parametry E. 1, i AM,, wyzmaczone z pomiarow czasu Ty, oraz korzystajac z
relacji (2), wyznaczono teoretyczny przebieg maksimum amplitudy solid echa w funkcji
temperatury (rysunek 4).

g 10}
® Lattda:
E o8|
A
g- 06 b =16ps
e s T +=30us dane teoretyczne
:-‘ o4 @i t=60us
g 02t =16us
3 3 e  :=30us dane doswiadczalne
£ oo} +=60ps
Q- 1 A 1 A 1 L J—
£ 100 150 200 250 00
< Temperatura [K]

Rys.4. Poréwnanie danych doswiadczalnych maksimum amplitudy solid echa z
teoretycznymi dla roznych t.

144



Ksztalt sygnatu solid echa opisano za pomoca nastgpujace] funkcji:

F(1.t) = A, -exp(—%tz) aq{(— ézitz) -(1 +A H1-A A +%(1+A,)A§r’t’) + As), (3)

gdzie T jest odstepem migdzy impulsami 90°, t jest czasem liczonym od zakoficzenia
drugiego impulsu 90°, A, jest amplituda sygnat solid echs w maksimum, A; jest
czymikiem fazowym, M, = 14- 10 'AZ[GSZ], natomiast A; wartoscia poziomu zerowego.

Na rysunku 5 przedstawiono wyniki obliczen drugiego momentu [8], doswiadczalne -
uzyskane z pomiaréw szerokich linii oraz uzyskane z dopasowania do sygnatu solid echa.
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Rys.5. Temperaturowa zaleznosé drugiego momentu dla benzem.
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