
Ground state

Excited state

ΔE = hν
         h(c/λ)

Infrared Spectroscopy (赤外分光法)

振動遷移（vibrational transition)

λ = 2.5 ~ 25 µm

λ
1 = 4000 ~ 400 cm–1ν~=

赤外線

••• 波数 または カイザー
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伸縮振動 (stretching)

対称伸縮 (symmetry)

逆対称伸縮 (asymmetry)



面内変角振動 (vending)

δs

δas

対称面内変角（はさみ）

逆対称面内変角（横ゆれ）



γs γas

対称面外変角（縦揺れ） 逆対称面外変角（ひねり）

面外変角振動 (vending)



吸収波数（フックの法則）
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吸収強度（遷移確率）

O=C=O O=C=O
赤外不活性（ラマン活性）

O=C=O O=C=O
赤外活性（ラマン不活性）

O=C=O

赤外活性（ラマン不活性）

双極子モーメントの変化無し
禁制遷移

対称伸縮やはさみ振動は弱い

双極子モーメントが変化
許容遷移

C-O伸縮はC-C伸縮より高波数
C=O伸縮はC=C伸縮より高波数



官能基と特性吸収

例）メタン (CH4): 3x5-6 = 9; エタン (C2H6): 3x8-6 = 18

一般にIRスペクトルは非常に複雑（全てのピークの帰属は不可能）
普遍的に存在するC-CやC-H結合に由来するピークは、あまり役に
立たない。

非直線分子（N原子）の基準振動の数: 3N-6
　直線分子（N原子）の基準振動の数: 3N-5

+ 縮重
+ 倍音（弱い）
+ 結合音（弱い）

官能基の特性吸収に注目 (例えばC=O）



試料の調製

測定条件は、吸収位置に影響（特に水素結合）

溶液 ☞ NaCl板

液体 ☞ NaCl板, Nujol (炭化水素), (KBrディスク）

個体 ☞ KBrディスク, Nujol

ガラス、石英、プラスチックは不可



4000 cm–1 ～ 2500 cm–1

（O-H, N-H, C-H伸縮）
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アルコールのO-H伸縮振動 (solution)



アルコールのO-H伸縮振動 (neat)

水素結合



カルボン酸のO-H伸縮振動 (solution)



カルボン酸のO-H伸縮振動 (liquid film)
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N-H伸縮振動（primary amine）

OHよりはシャープ



N-H伸縮振動（primary amine）

OHよりはシャープ



N-H伸縮振動（secondary amine）

弱い



N-H伸縮振動（solution）



N-H伸縮振動（solution）



N-H伸縮振動（KBr）



C(sp3)-H伸縮振動（アルカン）



C(sp2)-H伸縮振動



C(sp2)-H伸縮振動



C(sp)-H伸縮振動



C(sp)-H伸縮振動



C(sp2)-H伸縮振動（ホルミル基）



C(sp2)-H伸縮振動（ホルミル基）



C(sp2)-H伸縮振動（ホルミル基）



C(sp3)-H伸縮振動（エーテルのα位）



C(sp3)-H伸縮振動（エーテルのα位）



C(sp3)-H伸縮振動（アミンのα位）



C(sp3)-H伸縮振動（アミンのα位）



2500 cm–1 ～ 1900 cm–1

（不毛な領域）

C C R'R

C NR

C C C

対称分子は赤外不活性

累積二重結合



伸縮振動（１）C C



伸縮振動（２）C C



C=C伸縮振動（累積二重結合）



伸縮振動C N
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1900 cm–1 ～ 1500 cm–1

（C=O, C=C, C=N 伸縮、NH変角）

(2個の吸収)



C=O伸縮振動（酸無水物）



C=O伸縮振動（酸塩化物）



C=O伸縮振動（エステル）



C=O伸縮振動（カルボン酸）
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50 cm-1ほど低波数シフト



C=O伸縮振動（ケトン）



C=O伸縮振動（共役ケトン）

40~50 cm-1ほど低波数シフト
※ アミドは15 cm–1ほど高波数
シフト



C=O伸縮振動（アルデヒド）



C=O伸縮振動（共役アルデヒド）

40~50 cm-1ほど低波数シフト



C=O伸縮振動（アミド）
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C=O伸縮振動（7員環ケトン）



C=O伸縮振動（6員環ケトン）



C=O伸縮振動（5員環ケトン）



C=O伸縮振動（4員環ケトン）



C=O伸縮振動（水素結合したケトン）

50 cm-1ほど低波数シフト



C=O伸縮振動（α位に電子吸引基）

置換基1個あたり
20 cm-1ほど高波数シフト



C=C (alkenes) 伸縮振動（1650 cm–1 ～ 1500 cm–1）

ν(C=C)



C=C伸縮振動（enol ether）

ν(C=C)



C=C伸縮振動（conjugated alkenes）

ν(C=C)



N-H変角振動（1650~1500 cm–1）
（第二級アミンは弱い、アンモニウム塩は強い）

ν(C=C)



ν (NO): 1550 ~ 1350 cm-1 (nitro, nitroso groups)

ν (C-O): 1300 ~ 1000 cm-1 (alcohols, ethers, esters)
δ (CH): 1000 ~   680 cm-1 (alkenes, aromatics)

ν (SO): 1350 ~ 1120 cm-1 (sulfones, sulfoxides)

1500 cm–1 ～ 600 cm–1

（指紋領域: 複雑）

★ ケトンとエステルの区別
★ ベンゼンの置換パターン
★ アルケンの置換パターン



CH3NO2

NO伸縮振動（NO2, 2本）



NO伸縮振動（NO2, 2本）



SO伸縮振動（sulfoxide）



SO伸縮振動（sulfones, 2本）



C-O伸縮振動（alcohol）

ν(C-O)



C-O伸縮振動（ether）

ν(C-O)



C-O伸縮振動（ester, 2本）
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ν(C=O)
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置換パターンに関する情報（１）
（C=C）



C-H変角振動（terminal alkenes）
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δC-H

δC-H
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C-H変角振動（2,2-disubstituted alkenes）
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C-H変角振動（trans alkenes）
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C-H変角振動（cis alkenes）

δC-H

ν(C=C)





C-H変角振動（tri-substituted alkenes）
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900~800 cm-1

置換パターンに関する情報（２）
（ベンゼン誘導体）

very week

カルボニル基と共役している場合は例外



ν(C=C)
νC-H

δC-H

C-H変角振動（benzene）



C-H変角振動（monosubstituted benzene）
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ν(C=C)
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δC-H



C-H変角振動（ortho-disubstituted benzene）
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C-H変角振動（meta-disubstituted benzene）
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C-H変角振動（para-disubstituted benzene）
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δC-H



C-H変角振動（1,2,3-trisubstituted benzene）
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ν(C=C)
δC-H



C-H変角振動（1,2,4-trisubstituted benzene）
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C-H変角振動（1,3,5-trisubstituted benzene）

ν(C=C)
δC-H



CDCl3





次のIR, 1H NMR, 13C NMRスペクトルから、
化合物の構造を推定しなさい。





次のIR, 1H NMR, 13C NMRスペクトルから、
化合物の構造を推定しなさい。





次のIR, 1H NMR, 13C NMRスペクトルから、
化合物（C8H8O）の構造を推定しなさい。





次のIR, 1H NMR, 13C NMRスペクトルから、
窒素原子を1個含む化合物の構造を推定しなさい。




