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적외선 분광법(Infrared spectroscopy)

/라만 분광법(Raman spectroscopy)의 이해

융복합섬유팀
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적외선 분광법(Infrared spectroscopy)/라만 분광법(Raman spectroscopy) ( 1 )

★ IR 및 Raman 분광법은 분자분광법으로 원자분광법과 다름 : 

분자에너지변화는 전자전이 뿐만 아니라 분자진동, 분자회전과

결합세기에 따라서도 변하므로 이들로부터 기하학적 분자구조와

결합에 대한 정보를 제공 받아 해석. 하지만 분자와의 상호작용

메카니즘은 서로 다름. 

★ IR 분광법은 직접 흡수분광법인 반면 Raman 분광법은 시료분자

에 대한 조사광의 두 가지 비탄성적 산란(분자로 에너지 공급을

통한 낮은 에너지로 산란: Stokes선 , 분자로부터 에너지 흡수를

통한 높은 에너지로 산란: Anti-stokes선)복사선의 진동수를

해석하여 분자에너지 준위를 유추하는 분광법.  
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적외선 분광법(Infrared spectroscopy)/라만 분광법(Raman spectroscopy) ( 2 )
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적외선 분광법(Infrared spectroscopy)/라만 분광법(Raman spectroscopy) ( 3 )

★ IR 및 Raman 둘다 진동주파수에 대한 정보를 제공하지만 전자

전하의 분포와 원자변위의 방향에 따라 IR active와 Raman 

active가 구분됨. ( 분자가 대칭중심을 갖는 경우 : IR active인 진

동모드는 Raman inactive, Raman active인 진동모드는 IR 

inactive함 )

★ IR 분광법 : 분자의 진동모드가 분자의 쌍극자 모멘트를 변화시

키면 IR 흡수가 일어남. 광학 이성질체 제외하고 모든 물질 차이. 

→ O=C=O → : IR active, Raman inactive

←

★ Raman 분광법 : 복사선과 분자가 에너지전이와 같은 상호작용

을 통해 분자의 전자분포가 섭동되어 편극율이 변하는 분자의 진

동모드는 Raman active함.

← O=C=O → : IR inactive, Raman active 
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적외선 분광법(Infrared spectroscopy)/라만 분광법(Raman spectroscopy) ( 4 )

* 격리된 분자의 총 에너지(Etot)는 전자 에너지(Eelec), 회전 에너지(Erot), 진동

에너지(Evib)의 합

Etot = Eelec + Erot + Evib



적외선 분광법 /라만 분광법 ( 5 )
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적외선 분광법 /라만 분광법 ( 6 )
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적외선 분광법 /라만 분광법 ( 7 )
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적외선 분광법 /라만 분광법 ( 8 )
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적외선 분광법 /라만 분광법 ( 9 )



11

적외선 분광법 /라만 분광법 ( 10 )
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N개의 원자로 구성된

비선형 분자
전체자유도 : 3N 개

전체 비선형 분자의

병진자유도 : 3 개

전체 비선형 분자의

회전자유도 : 3 개

N개의 원자로 구성된

선형 분자
전체자유도 : 3N 개 전체 선형 분자의

병진자유도 : 3 개

전체 선형 분자의

회전자유도 : 2 개

N개의 원자로 구성된 비선형 분자의 진동자유도 : 3N − 3 − 3 = 3N − 6

N개의 원자로 구성된 선형 분자의 진동자유도 : 3N − 3 − 2 = 3N − 5
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적외선 분광법 /라만 분광법 ( 11 ) : CO2
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* 근적외선 (0.75~3μm), 적외선 (3~25μm), 원적외선 (25μm 이상) 파장을 지닌 전자기

복사선

* 적외선 분광법: 시료의 분자 진동수와 직결되는 파장의 적외선을 시료가 흡수하는 현

상을 이용하여 물질 종류, 물질 구조를 분석하는 방법

시료의 다양한 화학결합 단위에서 한 화학결합 단위의 양끝이 다른 원자일 경우

이 화학결합 단위는 특정 주파수에 진동하는 전기 쌍극자를 형성

↓

비대칭 결합의 기계적 진동수와 동일한 주파수의 전자기 복사선은

그 전기에너지가 화학결합으로 전이되어 화학결합의 진동에너지로 변환

전자기 복사선이 화학결합 단위로 흡수

O2, N2, Cl2와 같이 영구 쌍극자가 없는 비극성 결합은 상호작용 X = 흡수 X

진동 동안 분자의 전기 쌍극자 모멘트가 변해야 IR active : 이핵 이원자 분자

흡수 신호의 너비는 들뜬 상태 수명에 반비례 (Heisenberg 불확정성 원리)

적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 1 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 2 )

IR inactive IR active

IR active IR activeIR active

* N개의 원자로 구성된 비선형 분자는 3N-6개의 진동 모드

N개의 원자로 구성된 선형 분자는 3N-5개의 진동 모드
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 3 )

CH2X2 : 3 x 5 ‒ 6 = 9 → 3 x 4 ‒ 6 = 6
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 4 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 5 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 6 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 7 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 8 )

* Isoamyl Acetate : (CH3)2CH(CH2)2O2CCH3
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 9 )

* Isoamyl Acetate : (CH3)2CH(CH2)2O2CCH3
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 10 )

* N,N-Diethyl-m-Toulamide
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 11 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 12 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 13 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 14 )
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적외선 분광법 (Infrared spectroscopy) ( 15 )
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고립된 단 분자의
진동에너지 준위

응축상 분자의
진동에너지 준위

* 적외선의 광자 에너지는 양자화된 Evib와 Erot의 준위를 변경하기에 충분하여

진동-회전 스펙트럼 형성

↓

각 진동 전이에 수십 개의 회전 전이가 수반

( V : 진동 양자수 , J : 회전 양자수 )

진동-회전 스펙트럼 ( 1 )
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진동-회전 스펙트럼 ( 2 )
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* 입사 전자기 복사선(가시광선 또는 자외선)의 입사 광자는 분자의 진동수를

증가시키는 과정에서 감소된 에너지(낮은 주파수)의 산란 복사선 및 증가된

에너지(높은 주파수)의 산란 복사선 → 산란된 복사선 진동수 → 분자 에너지

준위 정보

진동 동안 분자의 편극률이 변해야 Raman active : 동핵/이핵 분자

라만 분광법 (Raman spectroscopy) ( 1 )
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라만 분광법 (Raman spectroscopy) ( 2 )

* 입사파의 광자 에너지보다 작아 낮은 주파수의 산란파 방출 → Stokes 복사선

입사파의 광자 에너지에 여기 상태의 분자가 공급하는 에너지가 추가된 높은

주파수의 산란파도 방출 → Anti-stokes 복사선

주파수 변화 없이 분산된 복사선 → Rayleigh 복사선
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라만 분광법 (Raman spectroscopy) ( 3 )
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라만 분광법 (Raman spectroscopy) ( 6 )

고차원분광 Raman microscope image

수천 개의 Raman spectra 조합
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라만 분광법 (Raman spectroscopy) ( 7 )

IDB/IGB ↓Electric conductivity↑

Temperature dependence of LFP/C (500~800℃, >800℃ Fe2O3 Li3Fe2(PO4)3)

① Particle size,    ② Agglomeration,    ③ IDB/IGB ??

Raman spectroscopy for LiFePO4/C : carbon


