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振動エネルギーと赤外吸収





分子の並進、回転、振動

直線分子 非直線分子

並進 3 3

回転 2 3

振動 3N－5 3N－6
N: 分子を構成する原子の数

酸素分子：
3×2－5 = 1

水分子：
3×3－6 = 3





http://symmetry.otterbein.edu/gallery/index.html



水分子：
対称要素＝C2, 2×σv

点群＝C2v

分子の振動と対称性
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基準振動：独立した振動









分子のエネルギー順位
分子は量子化されたエネルギー順位を持っている

・電子順位

・振動順位

・回転順位

分子内の結合の振動のエネルギー

軌道内の電子のエネルギー

分子の回転のエネルギー



分子の回転運動



分子の振動



振動回転順位
気体では振動準位と回転準位の遷移が同時に起こる



気体の赤外吸収スペクトル（振動回転スペクトル）



気体の赤外吸収スペクトル（振動回転スペクトル）



振動回転スペクトルから何がわかるか？
気体の振動回転スペクトルから様々な情報を得ることができる



固体や液体の赤外スペクトル
アセトンのIRスペクトル



固体や液体の赤外スペクトル
アセトンのIRスペクトル







塵焼却場から出てくるダイオキシンのモニタリング

排ガス中のCO濃度とダイオキシン類濃度



まとめ

1. 赤外吸収は分子の振動を見ている。
2. 分子には特有な赤外吸収帯が存在する。
3. 赤外吸収は分子の対称性（群論）と関係している。

4. 分子の点群から指標表を見つけ出し、分子の規約
表現を加約表現に簡約化することによって分子の
並進、回転、振動モードのパターンを明らかにでき
る。

5. 赤外吸収は医療をはじめさまざまな分野へ応用さ
れている。



二回回転軸周りH2O分子の回転定数B = 16 cm-1である。結合距離R(O-H)＝0.09 nmとすると、結合角∠HOHは何
度になるか求めよ。ただし、ℎ = 6.63 × 10−34𝐽𝑠である。
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