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NOTES
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Material 1

INTRODUCTION

Quantum mechanics is a fundamental theory that provides a description of the

physical properties of nature at the scale of atoms and subatomic particles. It is the

foundation of all quantum physics including quantum chemistry, quantum field theory,

quantum technology, and quantum information science. Quantum mechanics

typically explains the aspects of nature at small (atomic and subatomic) scales.

Principally, the quantum mechanics arose gradually, from theories to explain

observations which could not be reconciled with classical physics, such as Max

Planck’s solution in 1900 to the black-body radiation problem, and the

correspondence between energy and frequency in Albert Einstein’s 1905 paper

which explained the photoelectric effect. Early quantum theory was profoundly

re-conceived in the mid-1920s by Niels Bohr, Erwin Schrödinger, Werner

Heisenberg, Max Born and others.

Group Theory is one of the most powerful mathematical tools used in

Quantum Chemistry and Spectroscopy. It allows the user to predict, interpret,

rationalize, and often simplify complex theory and data. It is a set of Operations

associated with the Symmetry Elements of a molecule constitute a mathematical

set called a Group. This allows the application of the mathematical theorems

associated with such groups to the Symmetry Operations.

Spectroscopy, in the electromagnetic spectrum, is a fundamental technique

allowing the composition, physical structure and electronic structure of matter to

be investigated at the atomic, molecular and macro scale and Diffraction refers to

various phenomena that occur when a wave encounters an obstacle or opening. It

is defined as the bending of waves around the corners of an obstacle or through an

aperture into the region of geometrical shadow of the obstacle/aperture.

This book, Group Theory, Spectroscopy and Diffraction, is designed to

be a comprehensive and easily accessible book covering the basic concepts of

chemistry. It will help readers to understand the basics of elementary quantum

mechanics, Plank’s radiation law, photoelectric effect, de- Broglie hypothesis,

Heisenberg’s uncertainty principle, Hamiltonian operator, Schrodinger wave

equation, Molecular Orbital (M.O.) theory, electromagnetic radiation, regions of

the spectrum, Born- Oppenheimer approximation, rotational spectrum, Maxwell-

Boltzmann distribution, the UV spectroscopy, electronic excitation, electronic

spectrum, Raman spectrum, concept of polarizability, laws of photochemistry, Stark

Law, polarization, nuclear magnetic resonance, electron spin resonance

spectroscopy, X-ray diffraction, neutron diffraction, etc.

The book is divided into five units. It has been written in the Self-Instructional

Mode (SIM) wherein each unit begins with an Introduction to the topic followed

by an outline of the Objectives. The detailed content is then presented in a simple

and an organized manner, interspersed with Check Your Progress questions to

test the understanding of the students. A Summary along with a list of Key Terms

and a set of Self-Assessment Questions and Exercises is also provided at the end

of each unit for effective recapitulation.
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1.2.2 Groups and Subgroups
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1.2.3 Relation between Orders of a Finite Group and
its Subgroups
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1.2.4 Conjugacy Relation and Classes
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1.2.5 Point Symmetry Groups and Schoenflies Symbols
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(2) Dihedral point groups: Dn, Dnh, Dnd
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��������	��	�	������	��	�,�����,	����	���	��,	����	��	��	���������	��

���������	����	�"����	������������,	��������	���	������	��	�8���	��������	����

���	(�	����	������	�	��������	��	�	������	��	�,�����,	���	��	������	�"�,�%�

���	�4"�5,�5%�	����������	��	���������	�
)�����	9��	�"������	��	����	��	��

�",���	����	��	����	�����	�"�,�%��	���	����	��	��	�",���	����	��	��	�����

�4"�5,�5%��	&���	��,	��	��,	���	
�	��	����	��	��	���������	������	�������

+"������	���	"����	�������������	����	��	���������	������	��	��	��	:�

�����	���	
��%���	��
*
;

*
�	����	��	���������	������	��	��	��	������	��	��

�����

� Rotation-Reflection Axis-	!�	�"��	������	���	�	��������	
,	#*./0��
��������	
,	�	����������	��	�	�����	�������������	��	���	������	��	��������

���������	!���	������	��	
$����	��������	��������	�"���	��	��	�

��������	��
�
�	+"������	���	�������	 ��	����������	�������	 �����$���������	���

����	�
<
	�"���	���	��	���������	������������	��	�����	���	���	�

*
	�"���

!�	�
=
	�"��	�����������	��	�	������	�����	�	���	��	�

�
	�"��	��	��	���������

������	��	!	��������	���	��	��	�
	�"��	 ���	 ��,	�����	 ��	 �	 ��

�	�����	���������

� Identity-	!

��������	��	��	����	��	2�����	6+������	�������	����,�	&��
�,�����,	�������	�����,	��������	��	��	�����-	����,	��������	��	���

��������	7���	���	�������	�����	�,������,	��������	��	����	
�	��������	��

��	����	��	�,�����,	��������	��	���	��,	����	�	�����������	������	����

����������	��8�����	���������	��	��	�������,	��������	(�	��	��	������	
������	��

��	���������	��	�������,���	
,	���	�����,��	(�	����	������	�	��	�	�������,
���	��,	�
)���	�����	��	���	����������	��	���	�,�����,	�����������

!	�����	�����	��������	���	��	��	�,�����,	����������	���	���	
�	���������

��	�	�����	���������	��	��	���	��������,	��	�������,	���	��	����	����������	��	���������

��	����������	�������	�����	������	(�������	�	����������	�����	�����	���	
�

����������	
,	���������	�	���	��	�����	���	����,%�	��	��������	���	�
������	��

����������	�,�����,	���������

>����	������	���	�	�����	��	�������,���	��	�����	��	���������

���������	��	����	�,�����,	���������

?�����	��	���	���3	�
���	�����	�������	��	����	��	������
�	��	
����

��������	��	�,�����,�	&���	���	��	������	�"��	��	�,�����,	���	)���	�"��	��

�,�����,��	��������	�"��	��	�,�����,�	�����	��	�,�����,�	���	���������	������

���	�����	��	�,�����,��

� &�	������	�"��	��	�,�����,	��	��	��������,	����	�����	�	���������

@�������	��	��	��������	
,	��	��������	��������	��	�	������	������	���	�"��

�=0��	=0#�	�����	
�����	��	��������	��	�������������	��	�������	!�	�"��	��

�,�����,	��	�����������	
,	�
�	����	
	��	��	��������	���������	!��	�����
���	��	�����	�	�

=
	�"��	���	�������,	�"����

� &�	��������	�"��	��	�,�����,	��	����	��	��������,	����	�����	�	���������

@�������	��	��	��������	
,	��	��������	��������	��	�	������	������	���	�"��

�=0��	=0<�	�����	��������	
,	����������	�����	�	�����	�������������	��	���

�"��	
�����	��	��������	��	�������������	��	�������	!�	��������	�"��	��
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�,�����,	��	�����������	
,	�
�	����	
	��	��	��������	��������	�
	����	
�
����	��	=��

� &�	�����	��	�,�����,	��	�	�����	�����	�	��������	���	�������	���	���������

������	!	�����	��	�,�����,	��	�����������	
,	�	���	��	��	����	��	��	�
=
	�"���

� &�	���������	������	���	�����	��	�,�����,�	��	��	��������,	�����	��	�

���������	@���������	��	��	��������	�����	���	�����	
�����	��

��������	��	�������������	��	�������	!�	���������	������	��	�����������


,	�	���	��	��	����	��	��	�
�
	�"���

7�	���	���������	��	�,�����,	����������	��	��	�����	�����	���	�	��������

��������	
,	�����������	��	�����������	�,�����,	��	���	���������	������	;�������

���	�	�����	�����	��	����	��	�������,	���������	�������	��	����������	��	��	���	���

��	
�	�����������	��	��	����	��,�	(������	��	����������	���	�����������	��	��������

���0��	����������	��	��
�����	���
������$�����������	��$���������	���	����

����������	�������	���	��	��
�����	;�����������	&�,	���	4�,�����,	����������5

���	���	��
�����	;�����������	&�	�����	�����	��	����	��	�������,	
,	�,�����,	��

��
�����	������������	

!�	��	�����	����	���	����,	������	���
�������	��	�,�����,	��������	�"���

���	��,	����	�
)����	(�	�����	���,	�������	���
��������	��	�,�����,	��������	���

�����
��	���	��,	����	����$�����������	�
)����	&���	���
��������	���	������	�����

�������	&�,	���	������	���	
������	���	��	��	�,�����,	��������	��	��	����	����

���������	��	���	������	�	������	7���	���������,	����	���	��	��������	���
��	��	�����

������	����	�"������	�	����������	�"��	���	���	��,	���
��	��	���	�������	���,	�

���	���	�������������,	���������	9��	�"������	 ��	��,����������,�	��	��	
���

������������	���	����	���	���,	#�	���������	��,�	���	�	��,����	���	����	����$

�����������	�����	����	��	3����	��	��	��,������������	�����������	������	���

�������	��	����	��,������	���	8������,�������

(�	����,���	��	�	��������	,������	�	����	��	���	�������	�,�����,	���������	���

�	����	��	��	
����	��	����	�������	��	���������	���	������	�,�����,�	 ��	�	�����

��	������	�	symmetry point group�	!�,	��������	��	����
�������,	�	���
��
��	���	������	�����	������	&���	��	�����	������	��������	��	�������,	���

���������	��	���	�
��	��	���3	��������������	�����	���	�����	��	����	������

���	���������%��	
,	����	��	�����������,	�����������	�,�����,	�����������

&��	�������,	 ����	���������	����	 ��	 ���������	 �,����	���

��	;������$A������	�,�����	&�	������	��	����	������	��	��	����������	��

����������	����������	��	������	��	����	������	�"��������,	��	��	����������	��	��,����

�,�����,�	B���	���	
��	���	�"���������	��	���	������	�,����	���	��,	���,	������

���	�������	��	����������

Schoenflies Symbols

&�	�����	������	���	�������	
,	����	���������	�,���������	&���	���	�	���

��������	���������	����	
,	��,��������������	&�	 ���������	��������	��

 ���������	���������	�����	�����	��	2�����	������������	!����	A����%

 ����������	��	���	��	���	�����������	�������,	����	��	������
�	��,������������

�����	�������	&��	��������	��	����	��	�����������,�	&�	����	����������	��	��

;������$A������	���������	����	3����	��	��	(������������	���������	!	�����	�����

��	��	 ���������	����������	��	���������,	���8����	��	������
�	��	�,�����,	��
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�	��������'	���	��	����������	���	�����������,�	&�	;������$A�������	��������	��

�
��	��	������
�	��	�����	�����	��	�	��,����	��������	����	��	 ���������	��������

������	&���	��	;������$A������	��������	��	����	��	��,����������,�	(�	 ���������

���������	�����	������	���	�������	
,	�	������	�,�
��	���	�	��
�������	&�	�,�
���

����	��	��,����������,	����	��	���������-

� &�	������	C	����	����������	���������	���	��	�����	��	��	�,�����,	��

��	���������	���	��
���	���	�C

�	��	������	�C�	��������	�����������

� &�	������	&	����	�����������	���������	���	��	�����	��	��	�,�����,	��	�

�����������	&
�
	 ��������	��������	�����������	&	�"������	��������

�����������	���	&

	��	&	���	��	��������	��	��	����������

� &�	������	(	����	�����������	���������	���	��	�����	��	��	�,�����,	��

��	����������	���	�������������	�����	���	�(

�	��	������	�(�	��������

�����������

� �
�
	����	�,�����	���������	���	��	�����	��	��	�$����	��������	�"���	�

�
	��	��

���	��	��������	��	�	������	������������	�����	�������������	��	��	�"��	��

���������	�
��
	��	�

�
	���	��	��������	��	�	������	�����	��������	��	��	�"��	��

���������

�  
�
	����	 �������	2�����	���	�������	�������	�	�����	���	��������	���,	��

�$����	��������$����������	�"���

� �
�
	����	��������	��	���$������	���������	���	��	�����	��	��	�$����	��������

�"��	����	�	�������	�"��	�������������	��	���	�"���	�
�
	���	��	���������	�

������	�����	�������������	��	��	�$����	�"���	�
��
	���	��	��������	��	��

��������	��	�
�
�	������	������	��������	��	��	�$����	�"���

1.2.6 Representation of Groups by Matrices
2����	��������	���	��	����������	����������������	���	���,	���������	��	�����	����,

���	����	��	�,����	���	�������,�	 ����	�	�����	���	
�	�����	��	��	��	�
������

�����������	�
)����	��	����	�����	��,	�����	��	���������	�����"���	(�	��	��������

������	��	���3	��	�	��������������	��	��	�����	��	���	����������	�����������	��	��

������	���	��,	����	���	����	����������������	!�,	�,�����,	���������	�
���

�	�,�����,	�������	��	�	��������	��������	��	��������������	��	�	���	��	�����������

"�,�%	��	��	����	����	�	���	��	���	�����������	"��,��%��

&�	�,�����,	��	���������	��	���������	��	
�������	�����	���,	��
�����	��

��	����	�,�����,	���	�
��	��	��������	���	��"�	��	����	
�����	&��������	��	�����

��	3���	��	���	��
�����	���	���
���	��	����	�	
����	���	�����	��	
�	�
��	��

���������	��	�,�����,	��	��
�����	�����	����������	E���	��	����	���	���

��������	
������	��	�	�����	�����	���	���	��	�����	�����	��	�	�������	���	��

����������	����������	���	���	(�	�����	��	���������	��	�,�����,	��	��	��
�����

���	����	������	���	������	��	���	��
����	��	8�������	���	��	����������	��

��	�����	���	���������	��	���

9��	�"������	��������	�	;
�
C	���������	���	
�����	��	��	�

��
	�����	������

(�	��	�
�
�	�����	������	��	����������	�������	���-

�
��
-	F+�	�

�
�	�

"
�	�

,
G
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&�	�������	��
�����	��	��	�",���	�����	��	��	���	��	��
�����	�����	��

����������	�,����	�������	
����-

9��	���	��	��	�����	�������	��	�,�����,	����������	��	�	�����	���	
�

�����������	
,	���������	&�	�������	��	��������	��	����
��	���	
�	�������	��	��

��������	��	�����	�������	!	���	��	���
��	��	��������	���	��	��������	��	��

��������	��	�	�����	���	�����������	��	��������������	��	��	��������	��	����	��

����������	��������������	��	�	�����	�9������	H	I����3�	=J*J��	;����	���

����������	�����"	��	������	�	��������������	���	������������	��	��	�,�����,

����������	��	�����	�������	���	��	��������	���	��	��������	��	������	�	�����"

��������������	��	��	������

1.2.7 Character of a Representation
&�	���	��	��������	���	��	�������	�,�����,	����������	��	�	�����	�����	�����	�

���������������	&�	���	��	�������	��	��	����������	�,��������	�������	��	���

��	��������	���	�������	��	������	��	
����	��	��	��������������	+"�����	$	�
�

�����	�����	9���	�,�����,	���������	$	+�	���	�
",
��

� Matrix representation:

� Reducible & Non-Reducible Representation: !	��������������	��	�
����	������	���	���	
�	���������	��	�	������������,	�����	���������	��

������	������
��	���������������	!	������
��	��������������	H	���	���������

���	
�	����������	
,	����,���	���	�	���������,	��������������	� ������

!�?���	�	��	�	��������������	��	�	�����	��	���	K?L	K�L	1	K�L�	(�	���,	��

��������	��������	��	��	�����"	��	����	H	���������,	��������������	��	�����

&���	���������������	���	������	
�	������	�������	��	���������������

��	�����	���������	���	������	��������
��	���������������	(�	��	��	���������
��	��

�"����	��	��������	�	�������
����,	�����	��������3	���	����	��������	��

��������	��	��������������	���	��	��������������	��	��������	��	
�	��������
���

+��	��	��	���$�����������	���������������	��	������

1.2.8 The Great Orthogonality Theorem and its
Importance

Great Orthogonality Theorem	�2C&�	�������%��	�	���
��	��	�����������,

������������	��������	��	�����"	���������������	��	�,�����,	�������	���	��,	
�

�������	��	�	�������	8����������	������	
,	�����������	����	������������	��

������?,	��3���	��"����	���	��	���������	�,�����,�	��	�����	������,	�������,
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1.2.9 Character Table and their Use
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1.2.10 Spectroscopy
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1.3 UNIFYING PRINCIPLES
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1.3.1 Electromagnetic Radiation and its Interaction
with Matter
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Characteristics of Electromagnetic Wave
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Characteristics of the Electromagnetic Spectrum
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1.3.3 Transmission
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1.3.4 Reflection and Refraction
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1.3.5 Dispersion
'��� �������	���������������� ���	
�(������������	��������%�
����
��������	��)����

����������������������%����������������������������������	�����
��������	����������

��������	��������	��������		����������������� ���	
�(������������	����������
��


��������	��������	��'���
��������	��������	��
����������������������
��������	��	��

%�
��%��	����������������������� ����� ���	�������	������%�
��%��*��	���������


��������	��������	��������������� ���	��������� �	�%����������� ���������������	��

+��%�������������	����������� ��������	
������� ���������������� ���� ����	 �	��	�

�(�������	�����������	�
����%�	�������������� ���	
�(��������%�
��%��,��������	

%����������
�������������%���������	
�����	
����	����� ����
�����������

�������������	��������	���������� ���������������	�%����	��%�
��%�����%�	���

�������������	��
���
����%�������� ������ ����	�	��� ����
��������	��������	�� �	��	

��������	���������%��������	�����	����	
�������%�
���

+��� ������������������	
�(�������������	��	���������������������������	����

���	�%�	�	����%�
�	��%���
��������	��'���
������������������	�
���	
���	����

�������� ���	
�(��'����	������
���	
�	����� ������������� �����
���������������%���

������������������������	��%���
��������	��)���(����%�	�������
�	������� ��������

�������� �	����������	���������������	��������������	�������	�����%������	��

����������������-��	�������
�����	�������	���������������������������(�%��������

�	
�(�������������	�����%�����������	��	����.����	
�
���������������	������	�

������	�/���������������	�%�	�	���������
��	�%������
��������	������������ �

�	
�(���������	��	��������������������������������������������
�����������	�����%�
��%

��������������	����������������	���������
�����������	� ����%��'��� ��������������


�������� ����������������� �������������� ������������������������	�0�� �����1�

�������������
��'�������������	� �����������	�����������	���������������� ������

�����������������	���������
�����������	� ����%�

����%�����������	���	���	���	
��������	���'�����������
������������(�����	��

3���	�2����������	��(����
�����������%��	���������
����(������	�����%������	�2�


�������������	����������
�%�	�	��������
����������	�%����	�����������	�����

������������%%�������)	���	
����������	
�����	��������	������	�������(���	���

������
��������������
��������������������	����	
����������	���	
���
����������	

%����	���	
�������� �	�������(���	�������
����%���	������	���	�����	
��������'���

���	�%�	�����1	��	�����1�	���������)	�
�������������������	���������	
����%��������

�	
����������	������������	���	
��������3��� �������������	
��������	����	������

����������(���	�������
����	
��	
����%����������������	���)	��	����������	������
�����

������� �����%���� �������%���������	��
���	
�	����	
��������%��	������� ��

�	�
�������������������	���
������� ���	���	����������� ����	������������

,��������	�����������	���������	���� ������
������	���� ���	������� �


������	������������	� ������������������������� �����1������%�(�
��� ���	����



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
�	����	� 27

��	
����������
������	��������'�������
���������	���� �������������	����	�������
�� �4���� ���	����5�4��	
�����(������
���6

��7������
'����� �4������
���� ���	������	
�������	����������������
��������
�	����
���� 7��������
'�����	����	��������(������������
��������	��������	���������� �	�%�
��%�

,��������	��������	������%������%%�	���(������
��	����%����������	�����

������	����7�!����	
��� �	�%������7�!�8����9������	�������������	���� ���	
������ ����������� ���

�����7������
-�����5�4����
���	�
��������	����	�������'����������:�������
�����������


��������	��������	���������%�����	
��
������������������������ �������:8���	

���������� �������
:8
���� ����	 �	��	���������	�����	�����������������	����	�

'������	���� ������	����	��
���
���	����
�������
���

!
� �

& &� � �

� ��� � �� �� � � � � � �
����

�
!

& &� � �& �
�

-�����

��7��%�����
���������-� �

�
&
�7����&��&�

��7�*������	����	������-� �4��,�������	����'�� ��

��7�'�%���������������-� �����
�������


+����������%��	������� ����	� ����%�������	������������	��������������	��

��������� �	�%�����	
�����(������
����

:�7���

Normal Dispersion

-��	���������������������(�%�������	�������������������%��	��	��	
����	����%����

�����
���������������%����	���������������������	��������� �
��$�	�������53����4

����� ����������%��	���������������	������������������
������	������������ ��
������	�

�� ���	������	
�
������	��������	������	� ����%���������������%�%� ����������

��%������
�5�4��;���������	���	���
������	���� ���	�������� ��������������%��	�
�����
������	�����������'������������	������	��������������
������	���� ���	����

�� ��
������	���������� ���	
������-��	� ����������	�������
����������%�
��%�����

���������	������	���	
��������	�%�	�	����1	��	����5,��������	4��<��������������

���� �������	������������ ���	
�(������������ ���	����������	��� �������� �������	���

����������	������������� ���	�����	���%�
��%����5=��%���,��������	4��>����

�(����	�
�
��������	��	
��� �������%������������������
�������
�����
��������	

�	����� ���������	����'����������	�����%�������1	��	����>����4��
��������	����%����

! ?
� �

� �
 ��
� ���
! ?! ?

3����������	
���������	���	���������
���	
��	�����%�
��%���(����%�	�����
������	���	�����	����
����%�	�
���%������	�������������� ���	
�(����������

�� ���	������)	�	��%�����	
����	������������������%������
�������������� ���	



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
28 �	����	�

��������� ��������5n4��'���
��� ��� ����������������� ���	
�(������ �	���

@

�
 �
�

�
� @@

$�	������	
������������������ ������������������������� ���	
�(�
��������
�	������	�������� ���	����

Anomalous Dispersion

�	�%������
��������	���������������
��������	�����������	���%�����������	����������	

����������	��%�����
�������������������	������%��	�	�������� ����
��	����� ���	��

���������	��� ���	����������������

�	����	����	������������� ���	
�(������%�������

������ ���	������	����� ���	���������������	���	
���	������������%��������%��������

+���%���������������������	�����	����� ������������	�����>����4�����%�������1�

�����������������������������������	��������	������� ���	��������������)	���09�


�)9������	������������� ���	
�(���

�	��
��������� ���������	
�
����	����������

>����4�������'�������������������������������	������	��+��������	������	�����

�� ���	�����	�������	������������� ���	
�(�����%������8��������

����	���������

���� ����������������%������������ ������������	����������	��������	��� ���	�����)�����

��	�������	������
������������	�����	��������� ����	���������������	���	
��������	

�	�����+���������A���������'���������	�%������������������������	���� �	��%�	

���������	���	
���'����
��������	����1	��	����5�	�%������,��������	4�

Fig. 1.6 ���	��	
���
�	������������


'��������������������������������
���$���%�������������%�
��������������������

���	
������������	�����%�
��%������������������	�������������	��:
&
������

��������	
�������� ���	����
&
��	����� ����%��$���%�������%������ ��

!
!

! !
&

�

!

�
! !

&
!

�

-��������������	���	���)���	������������%��
&
������	�����(��	
�
��	����������

�
&
8���	
��	������
����������%�����������>���������

Dispersion in Gases

��
��������	����������%��	�������
���������
���������������	��%������������
�������


�	�����	��	���������������	������%���������'��������������%������	�������%����


������	������������%������



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
�	����	� 29

,��������	���������������
��	���	�%�������
������	��������	���
�	�����������

�������������������	��������	���������������������������	��	�����������������������	��

������������	����������	
����������	������<���	��	�%����	��)	���	������
��������	�

���������������������	���������������
�%�	�����	����������
������	���	��������������

����%�������������������������
�������
���	
��������	��

IUPAC Definition: �����������%�����	��%�������	��	������������������������	�

����������������	�����������	���
� �
�
�������
�%��	�������	��	�����������
�����2�

��	����
�������
����������������	��	�����������

,��������	��
��	���
�������	����������/��������������������������	��������

�%�����	�6�
���������
�������
��	����������
��������
�%����(������5
��������	�%�
��%4�

��������%�
��������������������
���������
��'��������������
��������	���������

����������	��������������%�
�����������������
�������������������������

,��������	��	���������	�����(����	�
����	����������������	�����������%��	����

�� ����	���
�������������
�����������	�����������%�������	��������	��������	����

��	������	�������������������	
�	�
��-��	������� �����������������������������

�������	���	�����%�������������
�������
����%�����������������%��������	����������

����%�������������������2�
��<�����������������������
�	�������	�������
������	��

������	�����������
�����������������	
���������������
���	����	�������
������%�	�

����������������	���������	
�
�������	�����������	���������	
����������
�%��	����

���������	���������� �������

)	���������
����������
��������	��������
���	
�	�������������%���� �������


����������%���������	�����������	������	�������
��������������
��<�����������������

�����8
����������	����	�����	�������2����	��	
����	�����	������������������
�����

���%���� ����������
�����������������%�������
���	����	����������	�����������������

����
��,����������
��������	���� ����%�����	��������������������	�����
����������%��������

�	
����������	���������������2����	�����%��

'��������	���	���	����������	��������	�%�	�	�1	��	����%��������
��������	6

��������	�0
���	
�	�������	��������%�
��%������� ������������	�

-��	�����������	������%��������������	6

� ,�������������2����	���	�	����	�������������������������	�����������������

����
��	�����%������ �������	�����	
��&�&�32�

� )�	���������2����	��	
�%���������
��������	�������2����	���	�	����	���

����1������������������
�����������	�����
�������0�	�����
������	�����	


�&�@�32�

� �������	���������2����	����������������	����	���������� �����������	�����	


�&�B�32�

)	�����������	�������	���� ������� ����������%���� ��������������������	���	�

�
&
��	�� ���������	�����������

&
�����������%���� ����������������������<������

���%���� ����	
���������������	������������������	�������	��	��������������
��	


������2����	�������������2����	������������������������	�������%���� ���
���������

Experimental Demonstration of Anomalous Dispersion in Gases, Solids
and Liquids

�	�%������
��������	��������
��������	�����������	���%�����������	����������	������

����	��%�����
�������������������	������%��	�	�������� ����
��	����� ���	�����

������	��� ���	�����



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
30 �	����	�

Demonstration of Anomalous Dispersion in Liquid
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Scattering of Electromagnetic Waves by Particles

������
��������������
	��������������������������
�������!����������

������������������������������������;������������#�������
	�����

��������
��������
����	������������������������������
������������

����
���������
�������
�����������
����
���������
����������������
�

���������������������
�����
��
�������������
������
���	
	������

���
�����������
������������
�����
�������
	����������
������������

�������������	�:
���
������������������
���������������	�����!�����

�������������������������	������������������������
�������������

���	�	������
������
����
��
��������
�	�
�����	����������������
	���
�


�����������������
��
���������������������	��������
�����
��

9�������
�������
	�������������������������������������������

����
��
�����
���
���������	��
�,�=

*� -������������������������������
��	���������������
�.���
����

�����������������

E� %���������������
����������������
��
��
������������������


����������;���%������������
�����
�������������;�������
����

�����
���������;���	�
��������
��������
�����	�
����
	���


��������������������;���

7
���!������%������������
���������������
���������	
���������

�����������������������������-�����������������������
�����
	�����


��	���	���
���-�����������������
�����
��������������

-�������������������
����������������
������;��
���������������

�������������
��������	���������
�������������
�����-��������������

����
��������������������������
�
����������;��
�������������������



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
34 �	����	�

�������������������
����������������������
��������-��������������

	
��������,���
�������������������;�����
	������������������
�	����

*)4�
���������������
���������������
����������
��%����
���	��

���������������%���
��
�� ��
��������
�����������������
��
��
�

%������2���!��
����
�������������
�������
	����������
�������������

������������	��
��������������������������	����	���	������������
��

%�������������������
	�-�������������������������������������

�
����������������
��������������������������������
����������
�����

�����������������
��������
�����(������*�*)�������������������������;��

���	
���
�������������������������
����������
���������
��
���������

	�����	
��������������
���������������������
���
��%����������������

����
�	��������������������������������������	
�����������
����
�����

����������(������*�*)������������������������������
�%����������
�

�������������������
����
������������������������
����������
��

Fig. 1.10���������������������������	�����
�

Analysis of Mie Scattering

�������
	�������
�����
�����������%����������������������
��
�:������

��!������
��
��
��%������2���!��
���
�������������������������������

�������������������������
��	����	���	������������
��������,������
�	


�������������������
��
�����
��������������	
����������	�������
��

���
���� ��������� ���
��� ���� �����
��� 
�� ������ 
� ��� ��������

#��
�������������������
�����������
	�����������
���������������

�������������2��	��������
����������������	����

���electromagnetic wave�����������
���	������
�����������
	�
���
�
����������������������������
	�
����=

8�>�8�
��F�8��	

5�>�5�
� F�5��	

%������2��������!��
����������
���������������
���������������

�������=

E
)

)

*
)��	 � ��	

�
� � � �*

)	
EE
) � �* � � �� �)� � � �� ���)))� �) � �

�
��	 )� �)��	 ) ��	��

))
� � ��



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
�	����	� 35

�������		�
�������	������������	����������������	����
�����
��������������

�
��	 ��	� �

� ��	
� ��

��
����	�������
�������	������	�
���
�	������
������������������	������
�

��������

��
 � ! "

�
� � � ��""

�
 �

�
! �! " �! "�   

��
�����������	�����������!�	�������	������������
���	���	��	�������	
��

�������������
��
����	���#��

� $
�
� �
�� � ��
�

� $� ��
��

%��
�� $� ������
��	�������	����������	�������
����	���!�&�'�()"*+�"�����	��
���
��	�
��	������������!�*������
��		���	������)������
���#���	�������#���	

������,�-����!��������	����
�����������������	�����!

�� $
�

�
� �
�� ��

��
�
��
�

.��������	����������/���	�	��������#���#	�������
���	������		�
���������,

0������	��������	����
�������	���!�����������#�������������	�����	�
�	���	������

����	
�����	������
��(�	��
������	�����
�����������������
������
�����	�
��

�	�	�����
	�������������#��	����������	��

����	��� ,����/���	����	���
�	����

	�������	
�����	������
��	��	�����#��
#���(�	
�+ �������		�
���(���	+ #��	��

��
	����!�	����#��
�	����(1
�#�
+!����		�
���(1

���
+�������	���	�����
�������	������
�

�����������

  

����	�	����#��
#������
�������
�����#����	�
�	���	������
����������


	�������������	�����
	�����

  

�������		�
������
�������
�����#����	�
�	���	�������	������	�
����


���������
������
���
�����	�����
	�����

%��
��n�������	����	�
�����������
�����
����	��	���������
����
������,
2���	��	�����
	�����	����	�
���������	
�����	���������	�����������

�

�����	��� ��������
	�����
������	�����
	����!�	�
�������	����	��	��

�������������������#���#	������#����	�
�	���	���3��������	
����	����
����

	�����
��������	�������
��



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
36 �	����	�

  
%��
���1

�

����	����������������������
!�����4����56�����	���	��������

�	�	�����,
����
����	�����
����
���
�������	��������#�������	���������	����
��������

	�����
	���������
����������	����������	���
��	����

��

����	�	���	�������
������
���F ��	����������
	�������������	�����	�����	
���������#���������	����������
�������	�
������	���	�������
����3��������

�	
����	����
� �

��

%��
����������
����������������
	�������������������n�������	���
�������	�

	����
�������,

Scattering Parameters

.��		�
�����
���	�
���
�.���
���	�
���
��	���������	����������		�
�����	
��

�
�.���	
����������������	�������	
�����#�������
���������
�����	
�������	��
7�

���������
������
������	������	�	���	������#������	
�����������,�������
���	�
�

�
���������������
��	�#
��������������	
�����������
��!��������������	
�����!

���������	�������	���������!������������������
����
������������
��,

����.���
���	�
���
�����#�
�����������������������
���
���	�
�!��	��


�����������������8���
���	�
�!�9���
���	�
�!�-���
���	�
�!�����
���	�
���


:;<2���
���	�
�,�����������
��
���	����!����	���������	��	�.���
���	�
����

��	�����������
����
	���
���	������	�����	�����
��	�
�=���������
�����	
�������	��
7>

���	���!���	������������
������,�������	�
����	������
���������������	����

�������
�/����������������
���	��	����������
���	��������
	���
���	�	�
����	����,

3�
����
!�	���/���	�	�����
�������
������	�
����������
,

3���� ����	
����� �
���
	���� ��� ��	��
7�� ��� ��������	�� (�����	�
�!

������	�
�!�
����	�
�+�����#�����
�����������.���
���	�
�!������������!�
�	�
�

����!�?��	���.	������%���� �	���(?.% +!�
�����	��������������	�������������


�	�#���	�,����� 	�
��@.��		�
���� 
���
�� 	�� 	��� �����	��#��
��������� �������

����	
�����	������������������	��������#�	
��	�����
����������
�������������


������	
��������,�A��	������	��	����.���
���	�
�!����		�
���
���
��	��	���������

������	���	
���������

��	���������	���������	
�����������������
�������	�������

	���� ���	� �� ������	����	�� ������� #�� 	��� ����
	���� ��� �� ��	��
7� ��	�� 	��

	
���������������,����������/�������	�	��	�����������	���������������������
��

�
���	�������������
��	�
��	������������,

:�	������������#����	������
�/�����!�.���
���	�
���
�����	����������


��	��
7�����
�	����	� ������
�/������( �+��������
�������
�/�����������
�

����������
��������
���������
�	������
����
���������/���	������	������

��	�

�������	���,�.���
���	�
����������	��	��������
����	��
�/�����!�����
�/�����

���	�#��������������
�����.���
���	�
������
����	���	�	��!��������	����	��	��



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
�	����	� 37

���
��	�
��	��� ���������� �
� ���	��� ���������,� .���
���	�
�� �
�� 
������


��
����	��������	
�����
�������#���	���
����������	
������#
�,

Types of S-Parameters

����.���
���	�
���
��������������	����,

Small Signal S-Parameters: �;�������������!���������	��	�	��������������
����������
������	�����	�����	��
7!����������������	��	���������
��������


�	��
����������
������	�������	�	�7�������,���
�����������	��
7�!�	��������

��������	������
����	���������
������,

Large Signal S-Parameters:�A��	��������!�	���.���	
���������
����������
�����	�������	��������	
��	�,

Mixed-Mode S-Parameters:�A	�
���
��	�����������������������������#�������
��
���	�,

Pulsed S-Parameters:������� �
�������
��� ��� ����
� �������� ��� 	��	� ��
����
�	��
��
����	�	����������	�
���#���
��	�������������	����,

Cold S-Parameters: ;������!����
���
�	����	������������	��	��
����	�����
��
��,����������#����������������������!��
������������
!��
�������!��
����	���

��	����	��	�������
�	������������,

How S-Parameters Function

�������		�
�����	
����������	����	���������	
��	�	��	�/���	���������� ����

�
�/������( �+����
���
����	���	�
���������	����
	���	��
7,�����.���	
��

������	�����������	������
�	��������
�#��	����
���
	����������
���#�����������	��

��	��
7������������@;���7�;�����,���
���� ���������������	����������
	!�����

�
��	�������	��	��������	��
�����	���#��7���	����	����������	���
	!����������	

��	�
���
��	����������	���
	�����	�������	���	��
�scatters�	��������
��������	��
�	��
���
	�!���
�����#���������������
��		����	��,�%��	�������	����	��	��������	

����
���������
��������	��
����������	
�����	���
����	���,�����.���	
�����


���B���
	����	�����B������������	��(.���
���	�
�+!����������
��
����	����

�����#�������	���	��	���	�,

.���
���	�
���
�������������#�
�!�������
��������������
����
	���


����	�������� ��������
	�!�#������� #�	�� 	�������	����������������� 	��

�������	��������
���������#��	�����	��
7,�.���
���	�
���
������������
��

������
�/�������������	������������!�������
�����������	��������
�/��������


����������������	��
7,

:���	�������!�	���.���
���	�
���
���������������������������	
�����
��	

��	��	������#�
����
�����������������/����	��	������#�
������
	�,���
�	���.�

��
���	�
!�.
�C
�	���@C����#��
��	��	�������
�	�����
	�	��	����	�������	���
	�����	��

@�����#��
��	������
�	�����	��	���
	,�����!�.
���

���
��	��	���
�	������	��������	���

���	���������	��	�
�����	���
�����
	�����	��	��������	�������	����������������	

�����
	����,���
���	�
�������	��������������	���.���	
����
��
���

���	����


�����	��������������	��#�������	���������
���
�	�����	����������	�����������
	!

������������������.���
���	�
���
��
���

���	�����	
���������������������	�!

#�������	����
���
�	�����	����������	�������
	�������	��������	���#���������

�������	��	����	��
���
	,�����������
��	���������������.���	
�������
����!�	��

����	�
�����
	���	��
7��



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
38 �	����	�

 ����#�
�	��	������.���
���	�
�����������������#�
!���������	������	�

����	��#���
����	��������	
�����
��	!�	����������	�����������������������	�

#���
����	�����
������.
�C
,���������	�������	��	�
�����	��������������	�������	��
7�!

��������.
��
�����.

��
�����#�����		������	���.��	�����
	�������	���	
����������

����������	��(.
��
�����.

��
+��
�����
�������	����		������	���.��	�����
	,

S-Parameters for Network Ports

.���
���	�
������
�#��	���
��������������B���
	���	��
7�	�������(�+��������	

	�� ���� �
� ���� ��� 	��� ��
	�,����� ��
�	� ���#�
� ��� 	��� ��#��
��	� 
���
�� 	�� 	��


�����������
	!�������	�������������#�
�
���
��	��	����������	���
	,�����

.
��
�������	���
���������	���
	�������	�����������	���
	��,��������	�������

@B���
	����	��
7��������
��������
��������
	�����	�����
	���	��
7�,

<������
���	�����
	���	��
7,������������	�����
	!�������
	��!�����#�

	����	�������	�������
����	����	��	���������	
����������������	����
��	����,

�;��������	�����������
	����
��
����	������	���������������	����������������

������	��	�����������	����
��	���������,�������
��#����
�
�
��
����	��������

�������	�	����
	�������	�����
��#���#
C
�
��
����	��������
�����	����
�����
	�C,����

����	�������	����
�
�����#

C
���
��#��������#��	����	����������	�����7����
��#���!

��
����=��������������������
���
��������������,������������
�����������	������

	����/��
�����	���������	������
��	�����/����	��	�������
����������	��������,

 ����#�
!�.���
���	�
������#����������	������������	���
���
��������������

(�
�/���	����������9
D
+����7�����( ���
����
��(�,��++,

Fig. 1.11 ���	�	����������������������

A������������	��	��������
	����	�
����	������	���
���
���������������9
D
!

��������������	������
�.���
���	�
�����	�������
	������������



���������	
������
�������
����������

NOTES

����� �� ��	�
�
�
�	����	� 39

�����#�����/��	�������
�.
��
�����.

��
��
����
������
�����	��
7���������

�
������
����	��#����		���	������������	����������	��������
��
'�D�����������

��
�	����#����.���
���	�
�
�	�������������	��������
�
,�.�����
��!�.

��
�����.

��
��
�

��
�����#����		���	�������������
��
'�D��������������
�	����	��
�
�	���,

������#��
��	��
����������������	�����
���	�
�����	���
�	��!�.
��
'#

�
"�
�
!��	�,

������	
������#
����
��
����	�	�����������
	�.���
���	�
�����

A���
��
�	�������
��.
��
!����������	���
	������������
	���	�������
���	�


�����	��������,�A��	��������!���������������C��	�����	����
	��!�������'�D>���


�����	�������#�
�	�
��.���
���	�
������
����	�!�����������������������
	����	

��	���,���������
��.
��
!����������	���
	����������
	���	�������
��	���
����	��

����������
����	�����
	��,���
�.
��
����������������
	�����	����
	���	�������
�

	�������������
����������
	��!�������
�.
��
����������������
	����	���
	���	�

�����
���	��
�����	��������,

:���	���@�������@#�������
����	������#�������������#�
�!���������


��������.���
���	�
��	����������������#�
���
������	���������������	�
�!

	��
���
��	�
�������	���?��	�
�B�	��
7�:����=�
��(?B:+,

Polarization of Scattered Light
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1.3.7 Uncertainty Principle
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1.3.8 Transition Probability and Transition Moment
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1.3.9 Time Dependent Pertrubation Theory
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General Time Dependent Perturbations
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The Golden Rule and its Applications
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1.3.10 Selection Rules

Selection Rules
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1.3.11 Intensity of Spectral Lines
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Check Your Progress
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1.4 BORN-OPPENHEIMER (B-O)
APPROXIMATION
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ETotal  = EElectronic  +  EVibrational  +  ERotational  +  ENuclear Spin
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1.5 ROTATIONAL, VIBRATIONAL, AND
ELECTRONIC ENERGY LEVELS
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Symmetric Tops (Symmetric Rotors):�%�	����������
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1.7 SUMMARY
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1.8 KEY TERMS
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1.9 SELF-ASSESSMENT QUESTIONS AND
EXERCISES

Short-Answer Questions
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Long-Answers Questions
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Fig 2.1: Stark Effect (Computed Energy Level Spectrum of Hydrogen as a Function of
the Electric Field near n = 15 for Magnetic Quantum Number m = 0.

Each n Level Consists of n –1 Degenerate Sublevels)
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Where �� �+� �� �'�(%xe�
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����
����

'
���&�J�,�'�J�+�-� + 1; J = J� �+�'

��J,v= ��  + 2B��J��,�'����('�����������������������������������������������������������3�

'
���&&�J�+�(�'�J��+�)�'��%�����
J�+�J�,�' J�(�J��+�(�'

��-�� + �� �(�%B��-�,�'����('�������������������������������������������������������������4�

Fig. 2.4 Vibration-Rotation Spectrum of HBr for Transition from � = 0 to � = 1
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Fig. 2.5 Stretching and bending vibrations.
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Table 2.1  Characteristic absorption frequencies in IR

Group Class of Type of Wave number
Compound Vibration range cm–1
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Fig. 2.6 Schematic Diagram for Raman Spectroscopy
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Fig 2.7  Diagram of Rayleigh and Raman Scattering Processes
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Fig 2.8 Coherent Anti-Stokes Raman Spectrum of Microscopy Oil
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Fig 4.1 Nuclear Spin
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Fig. 4.3  Showing shielded and deshielded areas in acetylene.
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Fig. 4.4 Shielding and deshielding in ethylene.

Fig. 4.5 Shielding and deshielding in aromatic systems.
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Table 4.1 Typical chemical shift values for protons
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Fig. 4.6  PMR spectrum of ethyl bromide. Fig. 4.7 High resolution PMR spectrum
of pure ethyl bromide.
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Fig. 4.8  Schematic representation of NMR instrument (A = External magnetic field,
B = Sample tube with sample, C = Radio frequency generator,

D = Amplifier, E = Oscillograph, F = Recorder).
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Fig. 4.10 Electron Spin Energy Levels in a Magnetic Field
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Fig. 4.11 A Electron Spin Resonance Spectrometer

�������	
�
��
������
	������
&�
�����
�
����	
��	�����
��	
�
�����
��������

	�����
��
	��������
��
��
���������
����
��
�����	�	
��
��
������������
��
��

�
�����
��������
	������
���
������
���
��
�
���
��$��	

��
����	
��
��
���

�����
��������
�������������
���
����
��$�������
��
��
��
���������
��
������

���
�������
�������	
������
���������
�'#
���
��
���	
���
��	����
����
��	�����

�����	
	�����
��������
��������
��
��
����������
����
��������
����
������(��

��	
��
���������
��
��
�����
����
)�������
�
��
����������
�
������
����

�����	
����������

����� ���	
 ����
 ��������
 ���
 ��������
 ����������
*���
����	
'������
+*�',
	�����
	�������
����������
��
��
������
������
��
��

���
��
���
������
����
�������
��
��
��������
��
����
���
���
�������	

��������
-�
$�����
����������
��
������
�����
��
�����	
	���������
��������
�

������
�
�
����
��
	�������
$����������
���	�����
��
�
$�����
������
%����

�
�������
����	�
��
*�����
�����
��
���������
�
	���	�
��
	��������
�����

-�
$�����
���������
���������
��
	���	����
��
�������	
�
��
.����	.
��
��

��������
��
��
�������
����	�
%����
��
����
��
����
���
���
�������	
��������

��
��������
��������
������
�
���	
�
�
����
��
������
�����
*���
����	

�������
����	��
�
���
������
��
	���������
����
�����
�
�������
����	�
*�'
��

����������
���
�����
������
�������	
���
��
�������
���������
��
���������

��
�������	
��
����
�������
����
���������
������
��	
���������

��������
�����������
/�����0�
	���������
���������
�(�������
��
���
����
������
�����
���
��
�
�����	
���������
��������
�����
���
�
����1

������
�������
�����
����
��
������
�����
���
���
�������
�������
-�
�����

����
������
�����
��
��
����
�������
	�����
	��������
��������
�
���
�
����1

������
�����
���
���
��
����	
���
��
2���
��������
)�
 �
/������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ���

����� ����	��
 #��������
 � �
 !�"�
�������
�1�����
��
��
����
��
�������
�����
��
��
�������
�
��
���
����

�������
�������
��
��
��������
���
�
����
�������
��
�����
��
�
��
3�4435�
-�

����
����
��	������
��
�����
��
��
�		
�������
��
�����
�
��
��
�
����
��������

��
��
����
����
�
������
���
����
$���
	�������
����
��
����
�������
������

-�
��������
��
������	�
��
�
	����	�
����
��
���������
��
��
��������6

���
���������
��
�������	
�������
���
������
�
��
�������
����	
������	�
-�

�
��������
��
��
��
���
������
�
��
�������	
����
���
����������
�������
��
��

����
�����
��
��
���������6
�����
)�������
��
�
�������
��
�������
��

���������6����
��
�������	�
-�
��
�����������
��	����
��
���
��
�����	
��
�

��������
�����
������
����
�����
��
�����	���
��
�����	���
����
��
�1�����
��

��	����	��
��
��
���������
��
��
������
��	
��
���	
�
��
���������
-�
�
������

���
��
�����
��������
��
�����
��
�
	����	�
����
��
���������
��
��
������

��	
��
���	
�
��
�����������

����� #�	��	���
 ���
 #���	��	���
 $��������
 %	"����
%	�������

���
������
���������
��
�����
��������
��	
������
����������
���
��
�����

�����
����������
��	
��
	������
����������
���
��������
�������
���������
�

��
�������
��
��������
����������
+����
��
��
	�������
��
�
�������
����	,
��	

��
���
�����
�
��
�������
��
����������
�������������
+������
������
����

��
	�������
��
�
�������
����	,�
'���
������7����
��
�
���	
��������
���

�������������
������
��
�������	
�������
��	
��
�����
�����
�����
�����������

����������
���
81�������
�������
��	������
����
��
���7���
��	����
������
���
������

.�.
��
. .
���
����7�	
���
��������
���������
��������
�������
�����
.&.
��
���������

����7�	
���
����������
���������
��������
��������

"���
��
��
����
��
��������
���������
������
	�����
���
�
��	����

���������	��
�������
��
�
�������
+��������
���������,
���
��
��������	�
���

���������
�������
�������
�����
��
��
���
��
	�������	
��
���������
��

	������
������
����
��
��
���������
������
����
�����
���
��
�������	
���
)7

+ ,
�����
��
�
�����
��
��
�$�����9
� 
�
�
:�

�� #�	��	���
&��������
��������
�	������
��
��
�������
��
���������
������
��
�'#
��������

-�
�����
��
����
��
���
	��������
 
�
;<�=
)
>
?
 @
A
<�=)
A
?
 @B�
-

������
��
��
����
�����
������
��
��������
�������
���
�����

'� #���	��	���
&��������
��������
�	������
A
&
��
 
���

��
 

�

������
��
��

����������
���
��
��
��
���7��
��������
-�
�����
������
�����
	�������

	���������
-�
�����
��
��������	
��9

 
��

�
�65+ CC
CC
>
3 ,

%�����
CC
��
��
�����
��
 
��
*
�(��
D
 
��
��
�����
��
 
��
(
D
E
�(���

"�����	�
��
 
��
	�������	
��9

+�, '�7�
��
�������
�������
�����

+�, 2�����
��
�������	
�������
�
��������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
��( Material

����� ����
 $����	����
 ���
 ����
 ���������
������
������
����
����
���������	
��
����
��
)���������
���
�������
����

���������
��
��������	
���
�������
D
�������
�����
��
������
��
������
������

��
�����	
��
'���
)����������
-
��
���������	
��
)
�
�
���
����
)���������
�$�����

�������
��
�������
����	A	����	��
���������
��	
�������
����	A��	����	��

����������

���
'���
)���������
�������
��
�
������
������
+�����
�
������������
��

��
�������
����
���
��
����
����	
&4,
��
��������
����
+�����
��������
�����

�������
��	
�����
�����,
��
����
�������
�������
�	����������
��	
�������

�
������
��
����������������
�������
�����
���
��
�������	
���
��
���������

��
��
����
�����
+�����
�����
��
������,�
���
�����
	��������
��
��
)�����

�����
���
��
�������
����
S
������	
�
n
�������
�����
I
�
�
I
3
�
����
In
��
�����
��9














���
����
$�����
������
'
�������
�����
��
�������
�������
����
���
�

�����
�����
��
����������
��
������
�������
�������
�
��
�����	
���

���
����
+���
�(�����
�������
��	�����,
��
��
��������
����
��
�
��������
���

3'>�
����
+�����
�����	
���	����
��
����
����
�������
���
��������
����1

����
��������,�

����
����������
���
	�����
�������
�
��
����
��	�����
��
�����	
����
	������
-
���
������
��
	�������	
��
��
�������
	�����
��
��
�������
��
�
������
����

�����
��
�������
	�����
��
�������
��
��
���������
������

����( )�%	���
 *����	��&��
)��������
�������
��
�������	
��
����
��
����
�������
�����
�������	
�������
���

����
�1
��������
�
��
�������
D
��
���������
�����
��
��
�������
��	�����
��

�����
��
�1
��������
��������	
��
��
��������
&�
����
��
��
���������
��

�����
�������	
����
	�����
����	
������
�
��
����
�������
�������
����
��
��	��

�����
��
��
�����
��
��
���������
"��
F�����
+�GHI,
�������	
�
���������
���

��
����������
��
���������
�������
����
����
������
��
J1��	����
������
	��
�

������������
����������
 ����	���
�
����
����������
��
�������	
�������
��
��

J
A
������
������7��
��
��������
��
��
�������
F1)
���	�
 �
�
������
�
�����

�������	
����
	�����
����
�����
�
��
������

���
"��
F�����
�������
��



��
K
L

������
��
)��������
�������
����
��
�����
��	
��
�����������
�
�������	
J
����

	�����
L�
��
��
�	M����
������
����

K
��
�������

���
�(�����N
��
�����
��
K

��
����
��
33�H
�����
����
��
�������
��
���7���
�������
����
F�����
	�����
��

�6I
�
����
������
���
D
�����
���������
�������
��
5�PH
������
����
�����������

������
��
�������	
����
	�����
	���������
��
��
������
�������
��
�
����
��	����

�
��
������	
����
��
�(���������
�����
�������
�������

����+ #�������	��
 	�
 ��*
 ������	��	��
 ��
�����������
��
�'#
���
����	
��
����
�������
�����
���9

� '�	�
��
����
��	������
� -����������
��
���������
��
��
�����
����
� '�	�
��
���������
�������	��



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ��+

�� ��"��
	�
����
*�������
-�	��	�
����
��
��
�(������
���
�����������
��
������
�'#
���
������
����7���
����
��	������
-
��
�		��������
������	

��
��
��������
	����������
��
�������
��	
���������
����
��	������
���

�����
��
��
�'#
������
��
������������	��
���������	���
�
��
���
��

����
��	�����
�������
'����$�����
����7���
�'#
��
���
�����
��
�������

�����������
��
����
��	������

'� #�,��������	�
	�
)	��"��
��
�&�
������
�����9
 
�����
���
���
�
�������
����
'��
��
���
��
��������
���
��
�����
��
3'>��5�
%����

����
��	�����
���
'�?
���
��
�		
���
��
�������	
���������
 
�����
���

���
��
����
���
��
��������
��	
��
��
���
���
�������	�
-�
�
�����
����

��
�������	
��������
�����	
������
������
��
	���	�����
��
�������	

��������
	��O
������
��
���
���
�
�
����������
	������
�����

�� ��"��
	�
#�	������
%	��	"����
�'#
��
�(������
��������
��
��
�����������
��
���������
��(�����
���
�'#
��	���
����
��
����7�	
��

�������
��
��������
 ��������
��
������	
����
 ���������
��
 ��

�����������
��
��������
��
��
���������
��
�(�	����
���	����
��
�����

�����
F�����
��
����	
��
	������
��
������
������
������(��
�����
�
��

�����	
��
���������
��
����
������������
�����
������
������(���
���

����������
��
�������	
��������
��
�(����������
��������
��
	�������

���������
��
��
����
��
�'#�
R����
����
�������
��������
���������
���
��

�������
��	
�������
����������

��

����
-�'���
S�����
���
�������	
��������
���
��
������
�����	
�
��
���������������
���
�(������
������
��	
���������
�
��$����

�
��
��
	��
�
�������
����
��������
���
����(�	�
���������
����	

�
��������������
���
�����	
����
�������
�����
����
������
���
���	�

��������
��
����
�������	
3�
���������
 
���������
����7�	
��"TUR

+3�3�I�I1��������
������	����1�1�(��,�
���
���������
	�����
��
��

�'#
�������
��
�
���
��
���$��
������
����������
��
������
���

�������7���
��
����
��	�����
������
��
��
�������
'���
������
����

�(������
�������
	��
����
��
���������
�
�����
���
���
����	�

R��������
��
��
	��
����
��
���
��
�����
��
��������������
�

�����
���
���
����	�
��
���
����
������
�����
��
�
��������
��

�������	
�
�����
���
����
����
����		�	�
���
����
������
���
����

	��
����
��
�������
��
��
�������	�����

��

���"��"��
�����������	��
-
	����O
��������
��
�����	���
��
��������
����������
��
��
����
��
�
���������
)�������
��

�������
��
 ��
���
���
��
 ��
����
�����
 ����	
 ����
��

�����������
��
�$�������
�������
-�
��������
������
�'#
���
����

�������
	��
����
��
�������
��
��
��	������

�� .�	����
���"��"��
���
���������
�'#
������
���
 ���	���
��
����������
�����
�����	�
��	
����
������
��	��
��
��
������
��
��

���
��	��������
������(
��	
�O�
�������
�
���
����	����	
����
�������	

������
����������
�������
����������
���
����
���1��
��
�������������

�� /�		����
��������
����
��
�'#
������������
��
��
�������
������
���
�(������
�������
���	��
��	
�����
�������
�
��
����
��
�
������

�����������
�(���
������
��
��������
��
����
��	�����
��	
��
��������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
��0 Material

�����
��
��
����
��������
�'#
���
���������	
��
��
��������
��
����

��	�����
��
������
��	
����
�������
���
������
���
��
��
�(�	����

�������	�
�����
���������
�
���1�������
��	�(
�������
�����	���
��

	���������
��
�����
������1����	
����
��	�����
��
��
��
�	M�����
��

��
�������
���
��
��������
����
�����
����
���
����
�������	
��
�'#

��	����
 
�����
���
��
 ��
�'#
����
��
������������
���
����

�������	
���
�����������
�����������
����������
���
�(�	����
��

�������1�����������
��
����
	�������
��
�'#
�������

�� *�����	�
!�	������
���
*�����	�
)��&�������
 
����
������
��
������
���������
��
�����7�	
�����
�������
��
��
�(����
��	����

����������
���
������
���
��
��
��	�����
��
�����	
	�����
�������

��������
��
���
��
���	�
��
���
�(����������
��������
���
�'#

�����������
���
��
����7�	
�
���������
��
�(������
���
�������
��	�

����������

%&��1
2	"�
.�	�����
H� %��
	�
���
����
��
�'#8

I� '��
��
�����
���������
��
�'#�

P� 2�����
7���
����	
��������

V� '��
��
�����
������
��
/�����O�
	����������

G� %��
	�
���
��	�����	
��
����
)���������8

��� �3%-�#*
43#�*3.�-�
*����#�%�
�.�%�*��%�.2

!������
K��	������
#��������
'����������
��
!K#
 ��
 �
�������	

�����������
����	
�������	
���
!������
"������
#��������
+!"#,�

2���������
�
!"#�
!K#
�	������
��
������
���
��
	����������	
�����
���

�������
����	�
��	
���
!K#
�����������
��
����	�	
�
��
W7���1����	
!"#X�

���
!K#
���������
��
��������	
��
��
���������
��
��
�������
����	
���	���

+��S,
���
��
$��	������
�����
��
��
�������
������
	����������
Y�����
!"#�

!K#
��
�������
M��
�
����	�
��	
��
����	��
��
��
�����	�
��
��
����	�
��

$��	������
�����
��������
���
'����
��
��S
�
��
�������
��
�
�����
��������

��
�������	
���������
��
��
�������
��������
��������	
���
��
��������
���	

���
����
������
�������
��
!K#
����������
�
�����
�	������
������
��
���
��

�
���	
���
�
�����
���������
 
��������
!K#
���$�����
��
�
�������	
��
������

��
�������
�
��
�����
��
��
�����
$��	������
�����	�
�
�������
��
��
�����

��	
��
��S
��
��
������������	
��
��
�������
-
��
���
���
��
��
����	
��

�������
$��	������
��������
��������
���
�
�����
������
��
���
�������
��	
���

��
����	
��
�����
��
�����
!K#
����������
-�
!"#�
�
����������
�$�������

��	
��
��	�������������
����������
��
��
��������
�������
�����
��
��������
��

�����$�����
��
��
����1�������
����������
������
������
��
��
�������

 ��
�������
���
����
���
���
�������	
�����
��������
+������
��

�������,
����
����
�
������
	���������
�����
������
����
��
�������
$��	������

������
T�����	
������
������
������
���
����	
������������
�������
��
��

������������
��
��
�������
������
��
��
�������
����	
�����
�����	�	
��
��
���1



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ���

�������	
�
���������	��	������	
�
���	����	�����	����	���
���	������
�	��


�

���������	������

���	���
�	�
	��	�������	��	����	��	������������	��	��

�����
	����	��	����
���	��	��	������������	��
������	�����	�����	�����

��
�������	��	
��	����	��	��	���	�����	���	�	
�	�
	�	�����������	��	��

 ��
�����	����	�!��	���	��	���	��"	��	���	��
�	��	�#�	��
�������	��"�

����	�������	�	����	��	��	���
�
	�������	���
�	$����%�����	��	��	���
�
	
�����

���
	��	�	 ��
�������	�����
	
����
	��	 ��
�����	�!�
	��	��	����	���������


����	��	&���	�����������	'�	����
��	�
	������	
�����	��	��	�����	��



������	��	��	���
���	�����
	��	�����
�	(�	���	�������	���
	����
�����
	��


���

	���	������
	��	
������	��������
�	)���
	��	
�������	��	
����


��	 ���	��	%��	��	��	����
	
����	
�	�#�	
�����	���	����	�	
�����
	���	
���

�

�1�1� ��������	
� ���	
�� ��������	
� ���
���� ���
�	
����� �
	�� ����
��

��������	
����	
���	 ��
�����	�����
	�
	��	��!���	�	 ������	
���	�����
���	��������	����	*�	+���	�����	��!	���������!��	����	
������	����	
���

,*	������	'�	 ��
�����	�����	����	�����
	����	�����	�
	�	����������	��

���
	
!�������

��������	
����
����'�	������	������	 ��
�����	�����	�
	�	
���
��

����	
����
	��	
���	��	��	����
��
	��	������	�����	
�
����������	�	���,%��

 ��
�����	�����	#	
���
����
	����	��	�����	
�
���������	�
�-�	
���������


��������	+������	��	!���	��	#	�
	��"�	��	�	��
���!	��	��	���	�����	����

��	����
��
	�
	������	��
	�����!	�

�����	��	��	�	������

�	
������
	������
��� �������'�	.������	���
	/��
���	�.�/�
��
��
	��	���	��	�����

	��	��	������	���
	��	�	�����
	���
��
	��	��

��������	�����	
�
���������	����	
������	������	'�	.�/	�����
	����	��	������

������	 ��
�����	�����	��	 ��
�������	�����	����
	����	�	
���	 ������

�����	���	��������	����	��,�����	��	����	��	������	�����	���	�	
�����


�����%���	�	��	
�����
�����	
������
�	��"	������	�������	�
�����	������

�������!	
�����
�����	.������	0����������	�
�����	�.0��	.+���	������

#��
�����	�
�����	��#���	'�	.�/	�
	���,%��	���!�

	����	��	�����


������

���	��	�����	!�����
	��	�����	
������	��
	�����	��
	���
	����

��	����������
	������	���
	��	��	�����
�	.�/
	��	�������
��	������	��	��

��������	
�
���	��	��	!�������	��	�	�����
�

����� ����	��� ��������
'�	
�
����	����	��	��"
	��	�	��!�	��������	����	
�������
�	�
	�	��
��

��	�������
	��	
��������	�����	'��
	�
	"����	�
	��������	���
����	��
	�




�����
	��	��	
�����	J�	�����	�
	���


	��	����	��	
���
	��	1��%
�1%��	2���
	�������	
����	�
	
��
��	��	�����
	���
�	��	��������	���
����

�
	��
��
��	��	��	�����
	���
	���	
��

	��	��	
�������	��	�	�������

(�	��
	��	��������	�����
	������
	��	�������
	��	
��������	��	
�����	��

��	������	��	��	����	�
	��	
���	'�	��������	���
����	�
	
�����
	��

��	�����	��	��	���
	��
	��	
������	�������
	����	��	������
�

�a� ���	������
	������
	��	��	
��	������	����	�����	������	������
��
��	!���	��	J	!���
	����	3453 1%	
��
���	��	���
	����	��
	�!����

�������	��	��	�������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
�� Material

6

1

1

J	7	3	4 53	1%

�b� ���	������
	������
	��	�
8����	������	����
	�����	!������	������
��
��	!���	��	J	
��

	��	��	
��
���	�����

3

9

5

:

;

53 ;3 <3 =3 933 953 9;3 9<3 9=3

>��
���	����

1%

Fig. 4.12 Variation of J with dihedral angle

���	3?	��
	9=3?�	��������	���
����
	�
	������	��	@3?	AJ-	�
	
�������	�����!�
(�	��
	��	����	�6

5
1

<
��	�����	��
	����	��������	�����
�	������
	����

����	������������	��!	AJ-	!���	C495 1%	����	������
	����	�����	������������
��!	J	7	5	4	; 1%�

1

1

B	7	C	4	95	1%

1

1

B	7	C	4	9;	1%

���� /����

6�������	���
����
	��	�	��
��	��	��	�����!�

	��	
���,
���	��������

��
	��	������	��	
��������	������	��������	
�������
�

����' ��	�����
6��
�
�	 ��	0��	
������	��	����	 �����
�	 (�	 ������
	 ���	��"
�	��

����
���
���	��	���	������
	��	�����	�����	��
	��	����	����
���
���	��

���	������
	��	������	�����	�����	;�9:��	���	��
�!	��	����	�
�������

0��	
������	��	���	����	�����
	����� ;�9;��	(�	���	�	
�	����	0��	
�����

���	C61
:
	�����	��
	
����	����	�	������	����	����	���	C61

5
C	�����	��
	
����	����

�	 ������	(�	������
�	��	��	�������	
����	��	���	
������	���	��
	
��������
	��

��
��
��	��	��	�����
	�������	���
	��	��
��	�� �����

Fig. 4.13  PMR Spectrum of Ethyl Bromide. Fig. 4.14 High resolution PMR Spectrum
of Pure Ethyl Bromide.



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ���

(�	��	��
	��	����	�����
	��	���	�	
�	����	��	������������	��	���
	�
	�n	D	9�
���	An-	�
	�����	��	������
	��	�
8����	������	�����	'��
	��	�
	����	����
������
	��	�
8����	����
	��	���	��	
����	��	�������	
����	��
�������	��"
	��

��
������	��	�����!	�������	���
	��	�	������	��	�����	��	������
�	
�	����	��	�


���	��	
��	�
	��	�����
	���
�	E�	�
8����	������	���	��!	���	����������


�	��
	�	��
���	��	�	
���������	
������	���	�
8����	������
	���	��!	���
����������
	
����	����F

��

�� 										 ��

��

G�
���	��	�	9	F	5	F	9	�������	���	�
8����	������
	���	��
	��	�	9	F	:	F	:	F	9

 �����	
�	��	����	����������
	��
	
�	���

���

��� 							� � � 							���

��� 							��� 							���

���

'�	
�
����	����	�������	��"
	��	
���,
���	
��������	�
	�	��
��	��	��

����	��	�����!�

	��	
���,
���	��������	��
	�
	"����	�
	coupling constant
AB-�	'�	�������
	��	AB-	�
	���


	��	����
	��	
���
	��
	�
	��
��
��	��

�����
	���
	
������	���	
��

	��	�����	��
	"��
	��	����!����	�������

���

	��
	��	��	
������	�������
���	����	��	�����
�	(�	�
	���������	��	���

����	
���,
���	
��������	�
	���	��
�!
	��	��
	��	�
������	������
�	'��
	���	�
	��


���,
���	
��������	��	������	
�����
	 ��	6��61
5
�61

5
�6�	��	 6��617761�6� 	��

����������	���

����� !��	������� �"� ���	
��� ��������	
� #
������

��
��������$

������	 ��
�����	�
�����	
�����
����	�
	�

	���F

9� (
�����������	��	�
���
	��
	��������


5� (
�����������	��	
����	���
	��������

:� >������	��	�����������	��	��������	�������


;� >������	��	��
����	���
���

C� >������	��	����������!	����	��	�����

�%
�&�'����(����
��

93� 2���	
�	���	��
�
���
	��	 ��
�����	�����H

99� >���	 ��
�����	������

95� >���	������	���
	���
����

9:� 2���	�
	��	��
�����	������	��	������
��	�������	�����	��	��

������H



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
��� Material

��� !��)�#�����*�+��,�'�-#�(#��#���5

9� )�����	��	
�����
����	�����	
��
	����	��	
��
�	��
��	�� ����	��!


��	������	��
��	�� ����	��!
	��
��	����
�����
	����	�������

����	�!�
	��	�����	��	��	�����	��	"����	��	�����	��	�	�������	���


�
	����
	������	�������	�
�����	�����	
�����
�����

5� (�	�
	�	����
	��	���
��	��	�����	�������	�������	��	�	�����
	��	��


�����	I�
:� 2��	��	���

�����	�� ����	��	��	
�������	�����
	������

	����	��

�� ����	��	��������	�������	���
�	���	��	
��
	��	�	��	�
������

;� '�	�������	���
	��	��	�����
	�
	���	 ���	��	��	�����
	�������	���
I

������
	�����
	��	�����
	
���
	��	����	��	�����
	���
�	'�	
������

����	��	�����
	�������	���
	��
	��	���
	��	��	�����
	�
	���
	��

������	
���
����

C� '��
	�����	��	��	�����!	���
	��	��	������	
���	���

	��	���	
�����

�� ����	��	
�����	'�	�������
	��	��	
����	
��

	����	��	���	��

�����
	��
	��	������	������	��	��	�����	����
	��
	������
�	(�	�


����
	�	�������	
�����

<� .+�	�
	�	������	��	��
�������	
�����
����	��	�����	��
������
	��!���

�� ����	 ��	 ��	�������!	 �����	 �3�3;	 4	 5C	 ���	 �
	 ��
���
	 ��

�����������	
��
����
	��	��
��	����
�����
	����	�������	����

�!�
	��	������
	����	������
	
���
�

J� '�	��������	��	������	
���	�
�����	�.+��	�
	��

	��	��	����

����	��	������	�
	�	�����
	��������	(�	
���
	�����
	��
	���
	��
	���
	���



��	��	���	��"	�	����	���	������

=� &��	���
	+��������	�&�+�	

����
	!�����
	����������
	��	��	����	�!�


��	�	������	��	���	�
������	����	��	��
��	��	���	����	��	������


�������

@� '�	K����-
	
������	�����	
���
	����	���	!��	����	.���	
���

��	�	���,�!�
��	
�������	
�
��	����	����,�����	�����	
����	���	�
	��

��
�	��	���	.���	
���	����	��	
��	�����

93� .����	�!�
	��!	��	���
��
	��	���
	��	1����������	�
�	������


���	�
�����	�
	������
	����	������	L	������	
����	��	
���	��

����	�!�
	�
	����
	�
	+���	1�����������

99� �	 ��
�����	�����
	�
	��	����	��
	�	 ������	
���	�����	�����	����

*�	+���	�����	��!	�	����	
������	����	
���,*	������

95� '�	������	������	 ��
�����	�����	�
	�	�������	�����	

����


��	�����!	
���	��	��	����
��
	��	������	�����	
�
����������

9:� '�	������	���
	���
���	�.�/�	��
��
	��	���	��	�����	��	��	������

���
	��	��	������	�����
	�����
	��	��	��������	�����	
�
���������

��
	��	����	������

9;� /	!���	�
	��	��
�����	������	��	������
��	�������	�����	��	��	�������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ��'

��. �-��!#'

� ������	+�����
	�	����
	��	���
��	��	�����	�������	�������	��	�

�����
	��	��	
�����	I�
� '�	������	
���
	���	��
�!�
���	������
	��
	������
	�������
	��	�������

��	������	
����	����	
���	9M5	��
	��	�

�����
	�������	������

� '�	
���������	��	��	���	�������	�
	������	
�����
�����	����
	��


��
�	��	����������
�	��	
��������	����	�	����	������	��������	��


�	�
���,
����	
�%
	������	������
��	��
�	���"	��,�E.+N�	��	�
	��



��	��	������	E!����
�	����	��
	��	��
�!�����	��
	�����
�
	��	��

�
�����
	��	��	�����
	������
�

� +'>	�+���������	'���
��	>�������	���	�
	�	�������	�����
,��

	����

���	
������	
����	������
	��
	���	��������	�����	�������
	���	����

����������	����	�	��!�	������������

� �
�����
	����	�	��
�!
	����	��	��	+'>	
������	���	���
	�������



����	��
	
��	��	����	
�����	����
���	��	��	��,�
�����	
������	
�	��

���!���	
���������	����	��	�������

� '�	�������	
����	!���
	��	
������	�����	��	�	������	���
	
�	��


������
	��	��	�����	�������	���
�	���	��	��	�����	��	
������	����
	��

��	�������

� 6������	 
����	 !���
	 ��	 ��
�	
��
��	 ��	 ��	 �����	 ��	 
��!���

���������	��
	������������	�
	����

� '�	
�
����	����	��	�������	��"
	��	
���,
���	
��������	�
	�	��
��

��	�����!�

	��	��������	��
	�
	����
	�
	��	��������	���
�����

� >��������	�
	��	����

	��	���!���	9:6,91	��������	����������	��	
�������

�	
������	��
	�
�����	�����	����	��	�����	�
	��!��!
	��	��	B	���������

� ������	'���
����	������	�������	�
�����	��',����	�
	��	����������

����� �	�

	��	�����%	��	
�������	��	������
	����	����	�	
����

�������	������	��	���������	��	�	��
,
�%
	����
	��	�	�������M
�������

���
���	��

	��	��	�������	�������	��	������	������

� '�	�
�����
	����	��	��	���	�� ����
	��
	��	�����!��	�
�	��	�



����	�9,933	�����
���
�	��
��	�� ����	���

	��	����	��	����	���


�������

� ������
	��	.��
�	��
	��	��	��	�����
	��	���

	���	��
	���	�	����

0��%	��	����
���	��	9@@9	���	��
	���"	��	������	'���
����	���	��
	��



!������	��	�����,
���
�����	���	
�����
�����

� ���	����������
	��
	��	�

	��	��	�
�����������	��	������"�	���

���
��!�
�����	
�
�

	��
	��
"	
��������������

� .������	+���	�
�����	�.+��	
�����
����	�
	�	����� �	���	
��
����

�������	
���
	����	��!	��	��	���	������
	������
�	
���	�
	�������

��
	���������	��	��
����
	��	���������	������
	��



���	�	����
�����

����	����



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
��� Material

� �������	
��������������
���
��������������������
�����
������
�����
�����
���������

� ��
�
�
��������
�
��
�����
����������
�����������
���
������
����
�������
���������
��
�
�����������
�����
���������
��
���������
������
���������
�

�����
������
�����
�
�������
��
���������
�� 

�������
���

� g�����
����������������������������������������������
�
�����!�
�	�����
���
"��������
���� 

�������������������#���
�������������������������#�$���
%

����������������

� ��
��&�����������������
��
���
�
��������
��������������
�������
�����
��
�
�
�������"�������
����'��������

� "����
�����
�����
�
��������������
�
�����
	
���
���
�
'������
�������
�
��������������������������������(�����
�����
��������������
���
�	
��

������)������������������

� �����
�����
�
�����)�����
�
��������������	
������������
���)

)��������*�+��������������������
�
��������
���
�����,-..���/
��

� ������������
����������������
�
��������������
�����
�������
���

0
���������������
��������������������������
��������

� ��
����
����
�����������������#�)��������#������
��
�
����
������
������
��
�������
��
��

��
���������
����
����
����
�

� "�����������
����
����������������������
��
���
����
����������
��

�
���������������"��	���
�����
�����������
������

� "����
���
��
��������
������
�����
����

�	���
��������
��
�
�
���
�����
��
����
�����
������
����������
����������
������
������������������

�
�
���

�
	
��

� ��
�����
	
����	
��

���
��

��
������
������1������������#�
�
�����
�����
�����
�������
��
�������
�
������(�����
������#���
���
�
���


�
�����
	
��������
��������1������������"�����
��

��
�����1

�

� 1��
����
��������������
�	
�������
�������
�����
����
�
�������
�

�
�����������
�&��������
�������
�����
��(���
����
������	���
������


����������������
���
�����������&��������
����

�������
�����
��

� 2���
���'��������
��
�����
��
������������23��������
������������
�
����'�
��
���
���������
�������
�����
�����
�42��5�

� *������������23����
'�
���������������������������������������������
��
��������������
�����
���'��������
����
��#�������
���������
�����
�#

������
��06������
��
����������������
�����
��

� 7���)
���
�2�����
#�23��������������)
�����
������
���
��
������

��
���������
������
���

� *�'��������
�����
������
�����������'���������������
����
��
������
8�����������
����	
������
�����
������������&8�����
�����
�'��������


���
��������	���
��
��

������
�������
���
������������
����

� ��
�����
���
�
������'��������
����
������������
�
���������
����

��
�
��
���	
����
������
�
���������������
��������
�������������



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
Material ���

� ��
�
�
��������
��������
���4�065��
���
���
����
���������
������
�
�
�����
��
��������������������
���
�
���
�������
�
�
�������������
������������

������
����
������
��

��� ���	���
�

� ������	�����	"�������
���������
��

�����
������������������
���������
����
�������
�������I�

� �����������	��
����������������
�2���
��
���
����������
���
���������
�
���������������
����
�������#�����������#��
��

��������
����
���


4�
�
����5��������
����&������9
�����
���
�4������5#����#����)
���&2:��;#

�������
�������
�2���
���:	
����
��
��
���������
���
�	����������������

�����
��
�����
������
���������������

� ��	�
��	0����
�����������2���
�������
�����
�����
�40�&2��5��
���������������
����'�
��
����������9
���
��������
�������
���
�����


�����������������������
���
�����
�������
#���������&�9
���
����
�����

�������/����
��������������
�������
�����
��������
��������
����������
�

4
���#�<1#�<=>�
���5�

� �������	����	���������	 ������	 "�� �� �� ������� ��� ���������
�
������������������������������	������
'�
���������
��������	
��
����

4.�.?�@�A-���5��������
�������������
����������
���������
����������

�
��

������
����
�
�����
	
�����
�
�����������������
������

� ����	����	���������	 
��� 0�
��� ���������� 4 0�5� �
����
� 	�����
���
�������������
�
�
�����
	
����������
���
���������
��������������


��

��
�������
��������
�������
��
�
������

� ��������	��������� �	��
�+���
�%��
�
�
�������
��
�����
�����
����
	
���
�
�������
�����
���������
&�
	
�������
�������
�����������&

���
�
�����������#���
�
�������
�����
����
����
�����
��������
���
�
�
����

� ����	!����������	��
�����1�����������
'��������������������
���
��
��@�
�
��
������
����������������
������
��@���
�
��
������
��������

� "��������	������	*�'��������
�����
������
�����������'����������
����
����
��
�������8�����������
����	
������
�����
������������&8

����
�����
�'��������
����
��������	���
��
��

������
�������
���
���

��������
����

� "��������	
�������	��
�����
���
�
������'��������
����
������
�����
�
���������
����
���
�
��
���	
����
������
�
���������������
��

�����
�������������

� �������	����	#��������	��
�
�
��������
��������
���4�065��
���
���

���
���������
������
�
�
��������
��������������������
���
�
���
�������



�
�������������
�������������������
����
������
��



Magnetic Resonance
Spectroscopy

�����

Self - Learning
��$ Material

��% ��&�'(�����
���	")���*���	(��
�+��,*���

�-���'(��.��	"��������
<� ����
���
��������������
����2���

A� B
���
��
�����
�

=� C��������������
�������������������
�
���D

?� C��������������
������������������
��������D

-� ����
���
�����������
���
������
��
���

E� B
���
������������
��
���

F� B
���
������������
��������

G� C��������������
�����������	���
D

,� B
���
�+���
�%��
�
�
�����

<.� C��������������
���������'��������
�����
�D

<<� �B
���
�
�
��������
��������
���

<A� �B
���
������������������

&���'(��.��	"��������
<� B
����
���
�������
�����������2���

A� ������������
�������
�	��������
������2�����
��

=� C��������������
�����������
����������D�������������
�������
��
���
�
��

�����
�����������

?� B
����
���
�����������
��������
�����������

-� �������������
�������������
�����

E� B
����
���
�����������
������6�	���


F� B������
�������
���������������

G� �
��������
��������������������

,� B��������
�������
��������������
�����������
����������
���'��������


�
�����
��
���������

��/ �)��!��	��(�*�#

�������H�+��A..E��Spectroscopy��6�
������������1��
I��

����
�������$��<,FF��A Text Book of Physical Chemistry���������>������������I

2
��B
����

��J�6���

���A..,��Advanced Physical Chemistry��6�
������������1��
I
�

����

��	���B������$�#�6�������$������#�6
���
����+��9#�K��
�*��L�	�����A.<?�

Introduction to Spectroscopy��>
����
�$
������I�7�*�
�	���
������
��A..?��Atomic and Molecular Spectroscopy: Basic Aspects

and Practical Applications��������
��H
�����1
��
��
��I�H
�����
������6����	��A..F��Physical Chemistry. ���>�����$����
�I�2
��B
����



Introduction to
Research Methodlogy

NOTES

Self - Learning
Material 157

UNIT 5  DIFFRACTION
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5.2.4 Debye-Scherrer Method of Crystal Analysis
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Fig 5.1 Debye-Scherrer Method
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Fig 5.2 From Left to Right (a) Simple Cubic, (b) Body-Centred Cubic, (c) Face-Centred
Cubic
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5.2.6 Structure of Simple Lattices and X-Ray
Intensities
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5.2.7 Structure Factor and its Relation to Electron
Density
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5.2.8 Phase Problem and Procedure of X-ray structure
Analysis
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5.2.9 Absolute Configuration of Molecules
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Fig 5.3: Absolute Configuration of Molecules
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Primary Structure of Protein
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Fig. 5.4 Showing the Primary Structure of Protein
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Fig. 5.5 Showing Rigid and Planar Peptide Bond
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Fig. 5.6 Showing Ramachandran Plot

Secondary Structure of Protein
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Fig. 5.7 Showing Secondary Structure of Protein
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5.3 ELECTRON DIFFRACTION
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5.3.4 Elucidation of Structure of Simple Gas Phase
Molecules
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5.3.5 Low Energy Electron Diffraction (LEED)
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5.3.6 Structure of Surface
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5.4 NEUTRON DIFFRACTION
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5.4.1 Scattering of Neutrons by Solids and Liquids
���	���
��		������
	��
����
��

�������
��
����
���	����
��
�		���
��
���
�

	�
��	���
	��
�������
���������
�������
��	���	���
�	����
��
	�
	��
����
�

������	���
�	�	�����
	�	
�	��� �
	��
�	���
�������
���
��������
�	������
���

������!�	��
��������	�
��
��
	��
����
�����������
��
������
�����������
�

	��

	����
���������

��	
���	����
���
����	��
������
����
"
#�$�
����
��
��

�����	�

��

���
����

�		���������
�����
����	��
��������
��
��
��
"
�$
�

����	�	��

���������	�
�������	���
��
�
���	��
���������
��	�

��������
	
���	�
%�	�

�����
����������
	��
��	
���	���
	�������

���	���
���	���
��
�	�
����	��
������
	�

	��
��		�����
������
&�������
	�

�		��'�
	��
����
��
	��
����	��
	��
��������

���	��������
��	�
�����
����������
	��
��	
���	���
��
���

���
��	��
�	
������
	

	�����
�����������
��	�
	��
�	����
��
�����
�	
��
��		���
�

(����
���	����
��
����	������
���	���
	���
��	��
����
�������
��
��	�
�		��

	��
����	������
�����

��	�����
��
������
����	��
�������
�

	����
��
���������	

�
������
��
����
������	����

���	����
�����	�
��	�
������
�

��	�
����	��
����
�
����
������


����	�����
������
�	����	�

��	���������
�

������
	������
����	�
��
���	���

��		�����
	��	��
��	
	
��
����
�
)���
���	��
��	�

��������
�������	��

�����
������	��
��	�
	��
����	���
����

�����������
	��
��������
���	����

�������	�
 ����������
��	�
 	��
 �������
 �	�����
 �
 ���	���

 ��
 �����*�

����
���	��	���
���	���
��		�����
�

�����	���
���������	���
�����
���
��

����
���
���	���
	�
��	����

���	���
��		�����
��
��
����	���������
��
����
�
��������
�������
����
���	����

+����
��
���	�����
��
�����
��
	��
���	
����	�

��		�����
������������	��

(��������	
��������	�
����
�����
�

������
��
����
�����	
��
���	���

��		�����
�

	���
��
��
������


�������	�	���
	�
)���
��		�����
�����
������

���	����
�������

������	���
��	�
	����
�������
+����
������
���	����
��
��

�	��� �

	�
�����	��	�
�	�����
��	�
�����
	����
��������
�����
���
���	����
�


�����	�	��
����
�����

��
��������
	
�������	���
��������
��������
��	����

��	����	���
��
�������
�
�����
����	
���
	��
�	���	���
������
���
�������
�����

�
��	������
����	
�����
�
���	�����
��	��	��

������
��� �
��
����
���
���	���

	�
��	����
�����
����
�	
����������
	�
	���
	��
&��		�����'
���	��	
	�
���	
	��

	��	�

,���������
���	�
��	��
������	�
��	�
���	��
�

�����	��
��������	��
���

���	���
��
���	��
��		�����
��

�����	�	�

��
	��
,�����%����
��	��
��
	��

#-�������.��
��	���
/��	�����	
����
	��
�������
��	��
��������
���	

��	��	����
�����
��
���
��
	��
�	���
���	��
��
�����	��
��		������



Introduction to
Research Methodlogy

NOTES

Self - Learning
Material 175

5.4.2 Magnetic Scattering and Measurement
Techniques
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Fig 5.8 Neutron Diffraction
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5.4.3 Elucidation of Structure of Magnetically Ordered
Unit Cell
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5.7 KEY TERMS
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5.8 SELF-ASSESSMENT QUESTIONS AND
EXERCISES

Short-Answers Questions
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Long-Answer Questions
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