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تقدیر و تشکر:
-شده، درجات عظیمی میاند و کسانی را که علم به آنان دادهرا که ایمان آوردهخداوند کسانی"

"دهید آگاه است.بخشد؛ و خداوند به آنچه انجام می

، سوره مجادله11آیه 

مان بخشید و بندها را بگشود و به طریق علم و دانش سپاس و شکر خدا را که هستی

کران خدایی را که پس از ا روزیمان ساخت؛ و سپاس بیچینی از دنیاي علم ررهنمونمان شد و خوشه

بخشد و به مخلوقاتش بسیار مشفق و مهربان است. اینک به پاس ضعف و ناتوانی قوت و نیرو می

دانم که از تمامی عزیزانی که در مراحل تکمیل این شمار پروردگار برخود وظیفه مینعمتهاي بی

.نامه، یاریم نمودند، تشکر نمایمپایان

دوران ، که در تمامهادي ولاديقبل از هر چیز از استاد راهنماي عزیزم جناب آقاي دکتر 

و همواره مشوق و پشتیبانم بودند، کمال تشکر را دارم. نامه یاریم نمودنداین پایانتکمیل مراحل

راهگشاي ، که با رهنمودهاي ارزنده خویش جواد فرونچیهمچنین، از استاد عزیز، جناب آقاي دکتر 

دانم که از زحمات نامه بودند، کمال تشکر را دارم. در پایان، وظیفه خود میاینجانب در انجام این پایان

کلیه دوستان وعزیزانی که در طی این چند سال در مسیر طی شده تا انجام این پایاننامه دریغ بی

یز نظامی، نوید وفایی و دیگر همراه من بودند بویژه هم اتاقی هاي عزیزم آقاي سامان عقیلی، کامب

، کمال تشکر و قدردانی را بعمل آورم.دوستان
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چکیده:
اسـتفاده از بـا  است. تبدیل گردیده متداول براي شناسایی مواد دقیق و هاي یکی از روشامروزه به سنجی مادون قرمزطیف
مـادون قرمـز  طیـف سـنج  در مقایسه با دستگاهمنجر به بهبود عملکرد این تجهیزاتکه در طیف سنجی مادون قرمزتبدیل فوریه

در آوري اطلاعات و نسبت سیگنال به نویز بهتر نمونه سرعت بالاي جمعبراي.استگردیده و مزایاي فراوانی بهمراه داشتهمعمولی 
در ابعـاد  هدف طراحی و شبیه سازي یک نمونه طیف سنج مادون قرمـز تبـدیل فوریـه   نامهدر این پایان. دسترس قرار گرفته است

با شبیه سازي تداخل سـنج  Matlabدر نرم افزار .گرفته استابتدا شبیه سازي در سطح سیستمی انجام درکهاستبودهمیکرو 
مایکلسون و بررسی المانهاي متغیر در این تداخل سنج تلاش شد که سیگنال تـداخل نمـا و طیـف حاصـل از ایـن سـیگنال را در       

قایسه نتـایج سـعی   با مکهخروجی بدست آوریم و در مرحله بعدي تغییرات المانهاي متغیر در کیفیت سیگنال خروجی بررسی شد 
ی طراحی شود. در قدم بعدي با بررسی امکانات ساخت و تلاش براي طراحی یک طیف سنج مادون قرمز به ایـن  شد سیستم مناسب

نتیجه رسیدیم که استفاده از تداخل سنج توري هاي پراش گزینه مناسبتري براي ساخت خواهد بـود. در ایـن راسـتا انـواع تـوري      
، شـبیه سـازي یـک نمونـه     تحقیقات پیشینسنجهاي ساخته شده در تداخل پراش بررسی شد و با گزینش نمونه مناسب بر اساس 

انجام دادیم و با بررسی المانهاي تاثیر گذار در سـیگنال تـداخل نمـاي خروجـی     Matlabتداخل سنج توري پراش را در نرم افزار 
نمونـه  اي اپتیکی مـاده  وشبیه سازي پارامتره. مرحله بعدي مدل کردن شودانجام ی براي این تداخل سنج طراحی مناسبسعی شد 
در برنامه بود که با بررسی مـدل  بر سیگنال تداخل نمابراي تاثیراپتیکی ماده مورد نظرمشخصاتو استفاده از Matlabدر برنامه 

آب خـالص در  مشخصـات اپتیکـی  انتخـاب شـد.  مورد نظر در نرم افزارمادهتخمینلورنتس براي -مدل درود،هاي اپتیکی مختلف
مناسـبی  مـدل کـه ایـن منابع علمی مقایسه شد. با توجه بـه در مادهبیه ساز وارد شد و نتیجه طیف خروجی با طیف این برنامه ش

ولـی در صـورت   وارد نگردیـد. پایـان نامـه  ، نمونه اي از تحلیل مواد آلی در این اپتیکی ماده آلی یافت نشدبراي تخمین مشخصات
ورود آن در برنامه امکان تخمین طیف ماده مورد نظر وجود دارد.بدست آمدن مدل اپتیکی یک ماده آلی و 

تـا شـبیه سـازي    گرفتـه شـد   اپتیک تخصصی تصمیم به شبیه سازي در برنامه هاي Matlabبعد از شبیه سازي در برنامه 
و OptiFDTDو Comsolو بـا بررسـی برنامـه هـاي مختلفـی همچـون       دقیقتر و با حضور شرایط واقعی تر نوري انجام بگیـرد  

RSOFT وTracePro امکانات نرم افزاري دانشکده، تصمیم به استفاده از در نظر گرفتنباOptiFDTD و شبیه سازي تداخل
سنج در این نرم افزار گرفته شد که نتایج این شبیه سازي ها در پایاننامه آورده شده است. 

در روش اول کـه روش  مختلف پیشـنهاد شـده اسـت.   در آخر براي ساخت تداخل سنج توري پراش دو نمونه روش ساخت 



در نظر گرفته شده است.فاده از زیر لایه هاي قابل دسترسساده تري است امکان است
هدف شبیه سازي در ناحیه طول موجی مادون قرمز میانی بوده است در صورتی که در نتـایج شـبیه سـازي    دراین پایاننامه 

ک و مادون قرمز دور نیز مورد بررسی قرار گرفته است.ناحیه هاي طول موجی مادون قرمز نزدی
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1 مقدمه

مقدمه 
کلیات

ازیمتفاوتيهافرکانس،یمعدناییآلازاعمدارند،یکووالانسوندیپکهیباتیترکیتمامیباتقر
فی ـطازياهی ـناحقرمـز، مادونهیناح. کنندیمجذبقرمزمادونهیناحدرراسیالکترومغناطاشعه

ازياریبس. داردویوکرویماامواجازترکوتاهویمرئنورازبلندتریموجطولکهاستسیالکترومغناط
.کنندیماستفادهسیالکترومغناطفیطقرمزمادونهیناحدر»یموجعدد«واحدازدانانیمیش

 ـاواحـد نیاتیمز. موجطولعکسازاستعبارتوشدهانیبCm1/دواحبایموجعدد نی
مادونپرکاربردیارتعاشهیناحواحد،نیاازاستفادهبا.)E=hv(دارديانرژبایمیمستقرابطهکهاست
يداراونـد یپهـر کهداشتتوجهدیبا.بودخواهد)1(Cm/4000تا 400نیبیبخش) Mid IR(قرمز

بـه قـادر مشـخص یفرکانس ـجـذب بـا خـاص وندیپکییعنی. استیخاصیعیطبارتعاشفرکانس
یمتفـاوت يهاطیمحدرمختلف،مولکولدودربه خصوصوند،یپکی. استیکششویخمشارتعاش

متفـاوت، يهـا سـاختمان بـا مولکولدوگاهچیهوداشتهقرارخودیرامونیپيوندهایپوهااتمنظراز
اثرهمانندتوانیمقرمزمادونفیطاز،Matlabنیابهتوجهبا. دهندینمیکسانیقرمزمادونفیط

تصورکهمادهدوقرمزمادونفیطسهیمقابا. کرداستفادههامولکولییشناسايبراانسان،درانگشت
دوفی ـطدرهـا جذبتماماگر. ریخایهستندیکیاواقعایآکهبردیپتوانیمباشند،مشابهشودیم

.خواهند بودکسانیمادهدون،یقیبهبیقراحتمالبهشوند،منطبقگریکدیبرنمونه
طیف اتمی از دیدگاه فیزیک کلاسیک

زیـرا  ،استآسانکلاسیکفیزیکاز دیدگاههااتمیلهبه وسدرك ساز و کار جذب و گسیل نور 
کند که به طریقی مانند برخورد بـا سـایر   هاي کلاسیکی یک اتم در صورتی نور گسیل مینظریهبنا بر

بـا بدسـت   هـا الکتـرون آن انرژي داده شود، در نتیجه يهاالکترونیا توسط میدان الکتریکی به هااتم
نـد.  کنمـی لگسینوریعنیآورند،میبه وجودکنند و امواج الکترومغناطیسارتعاش می،آوردن انرژي

کنند و نمیگسیل یکسان يهاموجهمه عنصرها موج الکترومغناطیسی با طول يهااتماما این که چرا 
.قابـل توجیـه نیسـت   این که چرا هر عنصر طول موج خاص خود را دارد، ا ز دیدگاه فیزیک کلاسیک

تابـد،  به یک اتـم مـی  توان گفت که وقتی نور در مورد جذب نور هم ، از دیدگاه فیزیک کلاسیک ، می
اتم شروع به ارتعاش کنند و يهاالکترونشود که ي باعث میدمیدان الکتریکی ناشی از نور فرونوسان

اي براي این کـه چـرا هـر    نور فرودي را جذب کنند. ولی باز هم در این دیدگاه هیچ توجیه قانع کننده
را هـا مـوج کند و بقیه طـول  خاصی را که مشخصه آن عنصر است جذب میيهاموجعنصر تنها طول 



2 مقدمه

.وجود ندارد،کندجذب نمی

مولکولیطیف سنجی
بـه  انـرژي  بـر جـذب  هـا روشمتنوع هستند ولی پایه این مولکولیطیف سنجیگر چه فنون

یک مولکول استوار است و همگی نحوه پاسخ دهی یک مولکول را نسـبت بـه جـذب آن انـدازه     یلهوس
.در تعیین ساختمان خواهد بودهاآنتاکید ما بر روي کاربرد هاروشدر توصیف این .کنندیمگیري 

که نور مرئی بخشـی  یسالکترومغناطتابش :یسومغناطالکتراصول طیف سنجی مولکولی تابش 
و هر یـک داراي  شوندیمفوتون نامیده ،ذرات.از آن است داراي هر دو خاصیت موجی و ذره اي است

ماکس پلانک فیزیـک  1900در سال .شوندیمهستند که به عنوان یک کوانتوم معرفی يانرژيمقدار
.باشدیممتناسب با فرکانس آن یمامستق)E(فوتونیکانرژيدان آلمانی بیان کرد

و اشـعه هـاي گامـا    مقادیر متنوعی انرژي داشته باشد.تواندیمیک فوتون متناسب با منبع آن 
انـرژي کمـی   نسـبتا رادیـویی  يهاموج.باشندیمبا انرژي خیلی زیاد يهافوتوناز هایییانایکس جر

از هاي بنفش نور مرئی دارد.انرژي تابش مادون قرمز کمتر تابش ماوراءبنفش انرژي بالاتري از انتدارند.
وقتی که یک مولکول در معرض تابش الکترومغناطیس قـرار گیـرد   انتهاي قرمز نور مرئی است.يانرژ

نسـبت  هامولکول.یابدانرژي آن متناسب با انرژي فوتون افزایش وممکن است یک فوتون جذب کند 
خاص يهافرکانسبا يهافوتونفقط گر هستند وبه شدت انتخاب دکننیمکه جذب ییهافرکانسبه 
تـابع  گـردد یم ـمیزان انرژي که به وسیله یک مولکـول جـذب   .شوندیمیک مولکول جذب یلهوسبه 

اندازه گیـري  قابلشوندیمنامیده که طیف سنجییهادستگاهساختمان مولکولی آن است و به وسیله 
بوده و شیوه کـار تجزیـه   مادهاز ساختمان مولکولیدقیقیبسیار معرفبدست آمده اطلاعات.هستند

را دگرگون کرده است.شیمیایی 
جهت اندازه گیري میزان جذب تابش الکترومغناطیس توسط یک نمونـه طراحـی   هاسنجطیف 

گـذرد و  ی شامل نمونه که تابش از میان آن م ـ،یک طیف سنج داراي یک منبع تابشاساساً.شوندیم
با شدت آن آشکارسازمداوم تغییر داده و شدت آن در طوربفرکانس تابش را .باشدیمک آشکار ساز ی

. وقتی  فرکانس به جایی برسد که نمونه آن تابش را جذب کند آشـکار سـاز   شودیمدر منبع مقایسه 
جذب به صورت یـک طیـف رسـم    مقدار ارتباط بین فرکانس و .دهدیمیک کاهش در شدت را نشان 

تی اطلاعـا تواندیمتفسیر این طیف .باشدیمخاص يهافرکانسکه شامل یک سري پیک در شودیم
و آیـد یم ـهر نوع طیف سنجی مسـتقل از دیگـري بدسـت    .آوردفراهم از ساختمان ماده مورد آزمون 

متفاوت به نظر IRنسبت به NMRیک طیف شکل اطلاعات از یکی به دیگري مختلف است.ینبنابرا
مجموعـه اطلاعـات بدسـت آمـده     .دنباشیممتفاوت کاملاUV-VISو هر دو نسبت به طیف آیدیم
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و وي را در  قرار میدهداطلاعات قابل توجهی از ماده مورد نظر را در اختیار شیمیدان یا زیست شناس 
.[1]نمایدمی انتخاب روش مناسب براي فرآیند آتی یاري 

با توجه به این که در بسـیاري  طیف سنجی مادون قرمز امروزهبراي در ادامه لازم به ذکر است 
از کاربردها نیاز اصلی طیف سنج بررسی بخش محدودي از پهنه طول موجی مادون قرمز بـراي ثبـت   

ترکیب مولکولی آن است، در کاربردهاي اخیر طیف سنج مادون قرمز و شناختاصلی نمونه هايیکپ
براي نیل به این هدف به دو نکته اساسی توجه شده است. اول وزن . شودیمبه عنوان سنسور استفاده 

یکرومو اندازه کوچک سنسور و دیگري دقت بالاي سنسور. با توجه به پیشرفت تکنولوژي و ورود علم 
وتـلاش بـراي دسـتیابی بـه     در این زمینه علمی امکان تحقق هـر دو نکتـه بـالا ایجـاد شـده     یستمس

.یف سنجها و ارتقاء کیفیت ساخت روبه افزایش استتکنولوژي ساخت این نمونه ط



اول :بخش1

و پیشینه پژوهش  منابعبررسی 
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طیف سنجیيهاروش
مقدمه1- 1

در فهرسـت زیـر   هـا روشمتنوع طیف سنجی در دسترس هسـتند. برخـی از   يهاروشامروزه 
:اندشدهگنجانده 

IRطیف سنجی با پرتو زیر قرمز 

طیف سنجی رامان
MSطیف سنجی جرمی 

UVطیف سنجی با پرتو فرابنفش 

NMRطیف سنجی رزونانس مغناطیسی هسته

CDگردان دو رنگطیف سنجی با پرتو 

ESRطیف سنجی رزونانس اسپین الکترون 

بـه  هاآنبرگزیده شود یا مجموعه اي از هاروشکاربرد مورد نظر، ممکن است یکی از بر حسب
يهـا روشبراي تعیین ساختار شیمیایی یک ترکیب ناشناخته، مجموعه اي از معمولاًکار گرفته شود. 

، تجزیه اي و بلور شناسی نیز ممکن یمیاییشوی . داده هاي فیزیکشوندیمطیف سنجی به کار گرفته 
.[2]یدآپیچیده به دست يهامولکولافزوده شود تا شناخت درستی از ساختار هاآناست به 

طیف سنج مادون قرمز
هـاي ارتعاشـی  بر اساس جذب تابش و بررسـی جهـش  ))1-1(شکل(طیف سنجی مادون قرمز

تقریبا تمامی ترکیباتی که پیونـد کووالانسـی دارنـد،    گیرد. هاي چند اتمی صورت میها و یونمولکول
اشعه الکترومغناطیس را در ناحیه مادون قرمز طیف جذب ی یا معدنی، فرکانسهاي متفاوتی ازاعم از آل

می کنند. ناحیه مادون قرمز طیف مغناطیسی داراي طول مـوجی بلنـدتر از طـول مـوج نـور مرئـی و       
کوتاهتر از طول موج مایکروویو است.

مانند انواع دیگر جذب انرژي، موقعی که مولکولها اشعه مادون قرمز را جذب میکنند، به حالـت  
ند جذب دیگـر، یـک فرآینـد    هر فرآیتابش مادون قرمز مانندانرژي بالاتر برانگیخته می گردند. جذب 

کوانتایی است، بدین صورت که فقط فرکانسـهاي(انرژیهاي) مشخصـی از تـابش مـادون قرمـز توسـط       
کیلو ژول بر مـول همـراه   40-8مولکول جذب می گردد. جذب تابش مادون قرمز با تغییر انرژي  بین 

ن انرژي باشد، فرکانسهاي ارتعاشی کششی و خمشی پیوندهاي کووالانسـی  است.تابشی که داراي چنی
انسـهاي  اکثر مولکولها را شامل می شود. در فرآیند جذب، فرکانسهایی از اشعه مادون قرمز که بـا فرک 
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ارتعاش طبیعی مولکول مورد نظر تطبیق کند جذب خواهد شد و انرژي جذب شده براي افزایش دامنه 
اتصال موجود در مولکول به کار گرفته می شود. باید توجه داشت که تمام پیونـدهاي  حرکت ارتعاشی 

ملا با فرکـانس  موجود در مولکول قادر به جذب انرژي مادون قرمز نیستند، حتی اگر فرکانس اشعه کا
حرکت تطبیق کند. فقط آن پیوندهایی که داراي گشتاور دو قطبی هستند قادر به جذب اشعه مادون 

قرمز خواهند بود.
ناحیـه مـادون قرمـز    µm0.8-2.5ناحیه مادون قرمز دور ، ناحیه بـین را50μmناحیه بالاتر از 

در این ناحیه یـک طیـف   مادهامند. هر نناحیه اثر انگشت میراµm25تا µm2.5نزدیک و ناحیه بین
.رودهاي عاملی آن به کار میشناسایی گروهمخصوص به خود دارد که براي

[7]شماتیک طیف سنج مادون قرمز1- 1شکل 

موارد استفاده از طیف مادون قرمز
اسـت و نیـز چـون یـک پیونـد بخصـوص در دو       چون هر پیوند داراي فرکانس اتعاشی خاصـی  

مولکول مختلف در دو محیط متفاوت قرار داشته، بنابراین، هیچگاه دو مولکول با ساختمانهاي متفاوت 
اگر چه ممکـن اسـت کـه    جذب مادون قرمز یا به عبارت بهتر، طیف مادون قرمز مشابهی نمی دهند.

مختلـف، طیـف   اشند، اما هیچ گاه دو مولکـول  بعضی از فرکانسهاي جذب شده در دو مولکول مشابه ب
مادون قرمز یکسانی را نخواهند داشت. بنابراین طیف مادون قرمز را مـی تـوان ماننـد اثـر انگشـت در      
انسان براي شناسایی مولکولها به کار گرفت. با مقایسه طیف مادون قرمز دو ماده کـه تصـور مـی رود    

ا آنها یکی هستند یا نـه. اگـر تمـام جـذب هـا در طیـف دو       مشابه باشند، می توان پی برد که آیا واقع
مولکول بر یکدیگر منطبق باشند، آن موقع به احتمال قریب به یقین دو ماده یکسان هستند.

کاربرد دوم طیف مادون قرمز که مهمتر از اولی است، این است که طیف مزبور اطلاعاتی راجـع  
به هر پیوند در بخش کـوچکی از ناحیـه ارتعاشـی    به ساختمان یک مولکول می دهد. جذبهاي مربوط
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مادون قرمز یافت می شوند.
کیفیتجزیه

ییشناسـا بـراي هیآزمایشـگا هـاي یمیدانشتوسط قرمزمادونبینیطیفازعمومیاستفاده
.[3]گرفتانجاممیلادي1950دههاواخردرلیترکیبات آ

یک ترکیب آلی مجهول را در اختیار داشته باشیم ، شناسـایی ایـن ترکیـب آلـی     IRاگر طیف 
: مرحله اول شامل تعیین حضور محتمل ترین گروه هاي عاملی استمجهول یک فرآیند دو مرحله اي 

را در بر می گیرد ) مـی  )CM-1(3600تا 1200با بررسی ناحیه فرکانس گروهی ( که تابش از حدود 
باشد .

م شامل مقایسه جزئیات طیف مجهول با طیف ترکیبات خالصی که محتوي کلی گروه مرحله دو
قـرار مـی   1200تـا  600این ناحیه از طیف در بـازه  ، کههاي عاملی یافت شده در مرحله اول هستند

گیرد و ناحیه اثر انگشتی نام دارد زیرا تفـاوت هـاي کـوچکی در سـاختار وسرشـت یـک مولکـول بـه         
ی در ظهور و توزیع پیک هاي جذبی در این ناحیـه منجـر مـی شـود. دیـدیم کـه       تغییرات قابل توجه

Cو c=cو c = oفرکانس یا عدد موجی را که در آن یک گروه عاملی مانند  – H وCC  یاO –

H تابش مادون قرمز را جذب می کند، می توان با استفاده از رابطه


 k

2

1
  . بـه دسـت آورد

این فرکانس ها ، فرکانسهاي گروهی نامیده می شوند. 
فرکانسهاي گروهی اجازه می دهند تا حدسهاي هوشـیارانه اي دربـاره حضـور یـا عـدم حضـور       

در نظـر  گروههاي عاملی در یک مولکول بزنیم. پس در فرم کلی می توان گستره اي از فرکانس ها را
د پیک جذب یک گروه عاملی معین در این گستره قـرار  گیـرد.   گرفت که به احتمال خیلی زیا

آمـده اسـت و از آنهـا بـراي     1-1فرکانسهاي گروهی براي چند گروه عاملی متـداول در جـدول  
تشخیص دادن گروههاي مربوطه بنا به طول موجهاي ثبت شده هر کدام استفاده می شود.

[3]یآليهاگروهيبرایگروهيهافرکانسشدهخلاصه1-1جدول 

شدتگستره   فرکانسآلکانهاپیوند

C_Hقوي2970-2850آلکانها

C_Hآلکانها

1340-1470

3095-3010

675-995

قوي

متوسط

قوي
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C_H)آلکین هاH -− ≡C(3300قوي

C_Hحلقه هاي آروماتیک
3010-3100

690-900

متوسط

قوي

O_Hمتغیر3590-3650، فنول هايتک پاريهاالکل

متغیر تا حدي پهن3600-3200با پیوند هیدروژنی ، فنول هايهاالکل

متوسط3500-3650کربوکسیلیک ها اسیدهاي تکپاري

پهن2700-2500کربوکسیلیک اسیدهاي با پیوند هیدروژنی

N_Hمتوسط3500-3300آمین ها و آمیدها

C=Cمتغیر1680-1610آلکن ها

C=Cمتغیر1600-1500حلقه آروماتیک

C≡Cمتغیر2260-2100آلکین ها

C_Nقوي1360-1180آمین ها ، امید ها

C≡Nقوي2280-2210نیترید ها

C_Oقوي1300-1050اترها،کربوکسیلیک  اسیدها ،اترها،هاالکل

C=O  قوي1690-1760اترهااسیدها ،آلیدهیدها ، کتون ها ،کربوکسیلیک

NO2ترکیبات نیترو
1570-1500

1300-1370

قوي

قوي

طیف سنجی رامان
. گیـرد انجـام پراکندگیتواند به دو صورت جذب وکنش نور با ماده در ناحیه زیر قرمز میبرهم

وزیرقرمـز جـذبی نورسـنجی طیـف روشدوبهترکیباتگیرياندازهوشناساییاساسپدیدهدواین
.دهندمیتشکیلرارامانپراکندگی

پدیـده ایـن 1982ضعیفی است. به همین دلیل تا سـال پدیده پراکندگی رامان، داراي علامت
پراکنـدگی رامـان، پدیدهکشفازقبلسالچندینکهنمودنشانخاطربایدالبته. بودنشدهشناخته

کشـف ازپـس مـاه چنـد . بودگرفتهقراربررسیموردشفافگازهايومایعاتجامدات،وسیلهبهنور


