水分子的振動光譜分析
1. 一個水分子有3個原子，共有 9 (
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) 個自由度，9 種運動模式。整個分子的移動有 3 個，整個分子的轉動也有 3 個。如果設定 XYZ 座標系統如下，
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參考水分子的點群 (C2V) 特質表：

	C2V
	E
	C2
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	A1
	1
	1
	1
	1
	z

	A2
	1
	1
	-1
	-1
	Rz

	B1
	1
	-1
	1
	-1
	x, Ry

	B2
	1
	-1
	-1
	1
	y, Rx


整個分子在 Z 方向的移動屬於 A1 這個 representation；整個分子在 X 方向的移動屬於 B1 這個 representation；整個分子在 Y 方向的移動屬於 B2 這個 representation。整個分子繞著 Z 軸旋轉屬於 A2 這個 representation；整個分子繞著 X 軸旋轉屬於 B2 這個 representation；整個分子繞著 Y 軸旋轉屬於 B1 這個 representation。

9 種運動模式除去整個分子的移動與轉動，剩下的 3 個是分子內部原子之間的相對運動 --- 振動。
2. 以 (X, Y, Z) 為基底，以水分子的各個原子為基底，以水分子各個原子的 (X, Y, Z) 為基底，C2V 點群中各個元素的特質分別是：
	特質
	E
	C2
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	以 (X, Y, Z) 為基底
	3
	-1
	1
	1

	以水分子的各個原子為基底
	3
	1
	3
	1

	以各個原子的 (X, Y, Z) 為基底
	9
	-1
	3
	1


以水分子各個原子的 (X, Y, Z) 為基底得到的這組數字 --- 
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，依照附件第105頁的分析可以寫成
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這個式子可以解讀為 --- 水分子的 9 種運動模式中有 3 種屬於 A1 這個 representation，1 種屬於 A2 這個 representation，3 種屬於 B1 這個 representation，2 種屬於 B2 這個 representation。

除去整個分子的移動 (
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) 與轉動 (
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)，剩下的 3 種振動模式 2 個屬於 
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，1 個屬於 
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屬於 
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 的這 2 種振動模式 (參考附件第106頁) 會讓水分子的電荷分布在 Z 方向出現振動；屬於 
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 的這種振動模式會讓水分子的電荷分布在 X 方向出現振動。
紅外光譜使用的電磁波，電場的振動方向包括 X、Y、Z 三個方向。如果分子的振動能夠讓分子的電荷分布在任何一個方向產生振動，那麼只要電荷分布的振動頻率與電磁波的頻率一致，分子就會吸收這個電磁波。
以水分子為例，只要找到合適的頻率，水分子的 3 個振動模式都會吸收紅外光，化學家說它們是“IR active”；而且 3 個振動模式各有各的吸收頻率，在紅外光譜上會出現 3 個吸收峯。
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