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Infrared Spectroscopy 

Infrared (IR) radiation is a part of the electromagnetic spectrum. The wavelength range 
extends from 0.75 μm to 1000 μm, or in wavenumber (ߥ෤ ) from 13000 cm−1 to 10 cm−1. 
This range is bordered by the red end of the visible region (high frequency) and the 
Microwave region (low frequency). 

Region Wavelength 
(λ) (μm) 

Wavenumber (ߥ෤ )  
(cm−1) 

Use 

Near IR (NIR) 0.78−2.5 14000−4000 Used mainly for quantitative analysis to 
study overtones and combination 
bands. 

Mid IR (MIR) 2.5−50 4000−400 The most important region for 
chemical analysis. Used to determine 
the molecular structure of organic and 
inorganic compounds. 

Far IR (FIR) 50−1000 400−10 Used to study the vibrations of heavy 
atoms and lattice vibrations in solids. 

 

Study Regions within the MIR 

The Mid-Infrared region is functionally divided into two critical areas: 

1-Functional Group Region 2- Fingerprint Region 
 Range: 4000−1450 cm−1

 Used to identify the presence of major 
functional groups (such as O-H, C=O, 
C≡N) because their absorption 
frequencies are relatively consistent. 

 مثل(تسُتخدم لتحديد وجود المجموعات الوظيفية الرئيسية 
O-Hو ،C=Oو ،C≡N)  نظرًا لثبات ترددات امتصاصھا
 .نسبياً

 

 Range: 1450−400 cm−1 

 Used to confirm the identity of a 
compound, as the complex overlap of 
vibrations in this area produces a 
unique pattern (like a fingerprint) for 
almost every molecule. 

تسُتخدم لتأكيد ھوية المركب، حيث ينُتج التداخل المعقد 
) يشبه بصمة الإصبع(للاھتزازات في ھذه المنطقة نمطاً فريدًا 

 .لكل جزيء تقريباً

The values of wavelength are converted to wavenumber and vice versa using the 
following relation: 

෥	ݒ	  (cm-1) =
ଵ଴଴଴଴

ఒሺఓ௠ሻ
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Dipole Moment (μ) 

The Dipole Moment (μ) refers to the measurement of the polarity of a chemical bond or 
an entire molecule, and it results from the unequal distribution of electrical charge. 

A dipole moment arises in a covalent bond when one atom is more electronegative than 
the other. This difference causes the shared electrons to spend more time around the 
more electronegative atom, creating a partial negative charge (δ−) on it and a partial 
positive charge (δ+) on the less electronegative atom. 

 Polar Molecules: Possess a non-zero net dipole moment (such as H2O or HCl) 
because the bond dipoles do not cancel each other out. 

 Non-polar Molecules: Have a net dipole moment of zero (such as CO2 or CH4) 
because their symmetrical geometric shape causes the individual bond dipoles 
to cancel each other out. 

Importance in IR Spectroscopy: The existence of a change in the dipole moment 
during the vibrational motion of the molecule is the fundamental condition for the 
absorption of  IR radiation and the appearance of a peak in the spectrum. 

 الشرط الأساسي أثناء الحركة الاھتزازية للجزيء ھو (μ) في العزم ثنائي القطب تغيير إن وجود
 .وظھور قمة في الطيف (IR) لامتصاص إشعاع الأشعة تحت الحمراء
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  العزم ثنائي القطب الصافي لجزيء H2O 1.85ويساوي   لا يلُغى D)    ( لأنه جزيء ذو شكل
القطبية نحو الأكسجين، وحيث أنھما ليستا على   O-H؛ تتجه عزوم رابطتي غير متناظر زاوي

 . بقوة IRخط مستقيم، فإن جمعھما الاتجاھي ينتج محصلة قطبية دائمة، مما يجعله يمتص أشعة 
  أما جزيء CO2  ٍمتناظر؛ فرغم أن رابطتي  خطيلأنه ذو شكل  يساوي صفراً فله عزم صاف 

C=O  فتلغي كل منھما متساويتان في المقدار ومتعاكستان تماماً في الاتجاهقطبيتان، فإنھما ،
   IR الأخرى، مما يجعله جزيئاً لا قطبياً في حالته المستقرة، ولا يمتص 

   
 Q: Why must organic compounds be dried and water removed before 

measurement in an IR instrument؟ 
 لماذا يتم تجفيف المركبات العضوية والتخلص من الماء قبل القياس في جھاز : سIR؟ 

 
. ذلك لتجنب المركبات تجفيف ويجب) IR( الحمراء تحت الأشعة طيف في قوياً  تداخلاً  يسبب الماء أن

ً  جزيئاً  الماء يعُد والسبب  عن ناتج ،)μ=1.85 D( صفري غير دائمي قطب ثنائي عزم وله جداً  قطبيا
 إلى يؤدي مما رئيسيتين، منطقتين في بقوة IR أشعة يمتص يجعله ھذا. المتناظر غير الزاوي شكله
  :الطيف تشويه

  
 جداً  وعريضة قوية امتصاص ذروة الماء يظھر): O-H Stretching( الشد اھتزازات منطقة - 1   
  .cm−1 3700−3200 بين المنطقة في

 الكحولات في O-H مثل الأخرى، الحيوية الوظيفية المجموعات قمم القمة ھذه تخُفي: التداخل        
  .العضوي للمركب الأساسية المعلومات يشوه مما الأمينات، في N-H و والأحماض،

  
ً  الماء يمتص): H-O-H Bending( الانحناء اھتزازات منطقة  -2    الإصبع بصمة منطقة في أيضا

  الطيف تفسير صعوبة من يزيد مما ،  cm−1 1650−1600 بين الحساسة،
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Molecular Motion and Energy in IR Spectroscopy 
 
The terms Kinetic, Vibrational, and Rotational describe three types of energy or motion 
a molecule possesses, which are affected by IR radiation, leading to absorption. 

1. Kinetic Energy 

In a broad context, the Kinetic Energy of a molecule refers to its total motion. The total 
energy of a molecule is composed of: 

 Translational Energy: The movement of the molecule as a whole from one 
place to another. 

 Rotational Energy: The rotation of the molecule around its axis. 

 Vibrational Energy: The internal motion of atoms within the molecule. 

IR radiation possesses sufficient energy to primarily affect the Vibrational and 
Rotational energy levels. 

2. Vibrational Motion  

This is the fundamental phenomenon utilized in IR spectroscopy (especially the mid-IR 
region). When a molecule absorbs an IR photon, it transitions from a lower vibrational 
state to a higher one (the amplitude of the vibration increases).  Each functional group 
(like C=O or O-H) has a characteristic vibrational frequency, which allows IR to 
identify these groups. 

3. Rotational Motion  

    This is the rotation of the entire molecule around its axis, or the rotation of molecular 
groups around single bonds (e.g., the rotation of a methyl group). 

Essential Condition for IR Absorption 

For absorption to appear in the IR spectrum, the vibrational or rotational motion (or 
both) must lead to a change in the Dipole Moment (μ) of the molecule during that 
motion. If the dipole moment does not change during the bond movement (as in 
symmetrical molecules like N2 or O2), no absorption will occur in the IR region. 

في طيف الأشعة تحت الحمراء، يجب أن تؤدي الشرط الأساسي لامتصاص الأشعة تحت الحمراء لكي يظھر الامتصاص 
إذا لم يتغير عزم  .للجزيء أثناء تلك الحركة (μ) إلى تغير في عزم ثنائي القطب) أو كليھما(الحركة الاھتزازية أو الدورانية 

ة ، فلن يحدث أي امتصاص في منطق O2) أو N2 كما في الجزيئات المتماثلة مثل(ثنائي القطب أثناء حركة الرابطة 
  .الأشعة تحت الحمراء



Lecture 2       Introduction to Spectroscopy     Dr. Ruba Fahmi Abbas 
 

Types of Molecular Vibrations in IR Spectroscopy  

 

Molecular vibrations in Infrared (IR) Spectroscopy are primarily divided into two 
categories: Stretching and Bending. 

1. Stretching Vibrations  الاھتزازات الامتطاطية 

These vibrations involve changes in the bond length along the axis of the bond. They 
require higher energy and occur at higher wavenumbers ݒ	෥  in the IR spectrum 
(typically in the 4000−1300 cm−1 region). 

Type Description 
Symmetric Stretching  متماثل Both atoms bonded to the central atom move in and out 

simultaneously and in the same direction. 
Asymmetric Stretchingغير 
 متماثل

One bonded atom moves in while the other moves out (i.e., in 
opposite directions). 

 

2. Bending Vibrations  الاھتزازات الانحنائية 

These vibrations involve changes in the angle between bonds, rather than the bond 
length. They require lower energy and occur at lower wavenumbers (ν~) (usually in 
the sensitive Fingerprint Region, 1300−650 cm−1). 

Bending vibrations are further categorized into four sub-types 

Type Direction Description 
Scissoring   يمقص

 
In-plane 

 المستوى   داخل
The two bonded atoms move towards and away from each 
other (like scissor blades). 

 Rocking 
   تأرجحي

In-plane 
 المستوى   داخل

The two bonded atoms move together from side-to-side 
(swinging). 

Waggingارتجاجي 
 

Out-of-plane 
 خارج المستوى

The two bonded atoms move together up and down 
relative to the molecular plane. 

Twistingالتوائي 
 

Out-of-plane 
 خارج المستوى

One bonded atom moves up while the other moves down 
relative to the molecular plane. 

Note on Significance 

Stretching is generally the most important type of vibration in the functional group region 
(4000−1300 cm−1) because it is used to identify key chemical groups (C=O, O-H, etc.). 
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Hooke's Law in IR Spectroscopy 

Hooke's Law provides the fundamental physical model for understanding 
molecular vibrations in Infrared (IR) spectroscopy. 

=෤ݒ
ଵ

ଶగ௖
ට
௞

ఓ
 

Where: 

 ݒ෤: Wavenumber (cm−1), representing the position of the absorption peak. 

 k: Force Constant (dyne/cm), representing the strength/stiffness of the 
chemical bond. 

 μ: Reduced Mass (g), representing the effective mass of the two atoms. 

 c: Speed of light (3×1010 cm/sec). 

The reduced mass (μ) is calculated from the atomic weights of the two atoms 
(M1 and M2): 

μ=
ெଵൈெଶ

ெଵାெଶ
 

The Hooke's Law equation shows that the vibrational energy (and thus the 

wavenumber ݒ෤ is primarily governed by two factors: bond strength and atomic 

mass. 

Factor Relationship to  ෤ Effect on Absorptionݒ
Bond 

Strength (k) 
Directly Proportional 

 ݇√∝෤ݒ
 

Stronger bonds (higher k) result in 
higher wavenumbers. For example, 

Triple Bonds (C≡C) absorb at higherݒ෤ 
than Double Bonds (C=C), which 
absorb higher than Single Bonds 

(C−C). 
تؤدي إلى أعداد ) الأعلى kالقوة ذات ثابت (الروابط الأقوى :(k) تأثير قوة الرابطة: القاعدة الأولى

عند عدد موجي أعلى من الروابط  (C≡C) على سبيل المثال، تمتص الروابط الثلاثية. أعلى (෤ݒ) موجية
  :حيث ان.(C−C) ، والتي بدورھا تمتص عند عدد موجي أعلى من الروابط الأحادية(C=C)  المزدوجة

  قيم kالتقريبية الموضحة: 
 (C−C) (Single Bond): 5×105 
 (C=C) (Double Bond): 10×105 
 (C≡C)  (Triple Bond): 15×105 
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Question: Calculate the reduced mass (μ) for the C-H bond. (Assume the atomic mass 
of Carbon (C) is 12 g/mol and Hydrogen (H) is 1 g/mol). 

Answer: 

μ=
ெଵൈெଶ

ெଵାெଶ
 

μ=
ଵଶൈଵ

ଵଶାଵ
 =        μ≈0.923 g/mol 

 

Question: The image shows that the Force Constant (k) for a double bond is 
approximately 10×105 dyne/cm, and for a single bond, it is 5×105 dyne/cm. Calculate 
the vibrational frequency (ν¯) of a C=O double and C-O single bond? The reduced 
mass (μ) for the C-O bond is calculated using the atomic masses of Carbon (MC

≈12.0 g/mol) and Oxygen (MO≈16.0 g/mol)  

Answer: 

μ=
ெଵൈெଶ

ெଵାெଶ
 

μ=
ଵଶൈଵ଺

ଵଶାଵ଺
 = 

૚ૢ૛

૛ૡ
       μ≈ 6.86 g/mol 

Reduced Mass in grams (μ): To use the full formula, we use the fact that (μ=
࢒࢕࢓	ࣆ	
࡭ࡺ

 ), 

where NA is Avogadro's number (6.022×1023 mol−1). 

  يتم يتحويل وحدات الكتلة المختزلة الى غرام من خلال تقسيم الكتلة المختزلة على عدد افوكادروا

μ=
଺.଼଺ ୥/୫୭୪

૟.૙૛૛ൈ૚૙૛૜ܔܗܕష૚ 
 = 1.139×10−23 g 

 

=෤ݒ
ଵ

ଶగ௖
ට
௞

ఓ
 

1- For C-O single bond, k= 5×105 dyne/cm=5×105 g/s2 
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=෤ݒ
ଵ

ଶሺଷ.ଵସሻሺଷൈଵ଴భబ ୡ୫/ୱୣୡሻ
ට ହൈଵ଴ఱ	 g/s2

1.139ൈଵ଴షమయ	g
 

 ෧≈1,112 cm−1	௖ି௢ݒ 

2- For C=O single bond, k= 5×1010 dyne/cm=5×1010 g/s2 

=෤ݒ
ଵ

ଶሺଷ.ଵସሻሺଷൈଵ଴భబ ୡ୫/ୱୣୡሻ
ට ହൈଵ଴భబ	 g/s2

1.139ൈଵ଴షమయ	g
 

 ෧≈1,572   cm−1	௖ൌ௢ݒ 

Q/ Calculate the reduced mass (μmol) in g/mol for a Carbon-Hydrogen (C−H) bond, 
using the approximate atomic masses: MC≈12.0 g/mol and MH≈1.0 g/mol. 

Q/ the reduced mass (μmol) for a C−H bond is approximately 0.923 g/mol. If the force 
constant (k) for a single bond is k≈5×105 dyne/cm, what is the estimated vibrational 
frequency (ν¯) of the C−H stretch in cm−1? (Use c=3.00×1010 cm/s and NA
=6.022×1023 mol−1) 
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Factors Affecting Bond Vibration 
 
1- Bond Elasticity (Force Constant K) 

Bonds connecting heavy atoms have a large reduced mass (μ) and vibrate at a low 
frequency. Conversely, bonds connecting light atoms vibrate at a higher frequency 
because μ will be small. Triple bonds are stronger than double and single bonds for the 
same atoms, and therefore have a high vibrational frequency. Thus, as the Force 
Constant (K) increases, the bond strength increases. 

Bond Frequency ෥࢜           
 
          Increasing K 

C≡C 2150 cm-1 
C=C 1650 cm-1 
C−C 1200 cm-1 

 :التقريبية الموضحة kقيم 

(C−C) (Single Bond): 5×105 

(C=C) (Double Bond): 10×105 

(C≡C)  (Triple Bond): 15×105 
 

2-Reduced Mass (μ) of Bonded Atoms: 

 The following relationship demonstrates that the reduced mass (μ) increases as the 
mass of the atoms bonded to the carbon atom increases, consequently causing a 
decrease in the vibrational frequency (ν¯). 

 

Bond Frequency ෥࢜   
         μ Increasing  C−H 3000  cm-1 

C−C 1200  cm-1 
C−O 1100  cm-1 
C−Cl 800  cm-1  
C−Br 550  cm-1  
C−I 500  cm-1 

كتلته، وھذا ھو السبب الرئيسي  لليود يعني ارتفاع العدد الذري ارتفاع
   C−Iانخفاض تردد اھتزاز آصرة وراء 
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3- Hybridization:  

Hybridization affects the Force Constant (K), and the bond strength follows the 
sequence:  

Sp>Sp2>Sp3 

The following frequencies (for the C−H bond) illustrate this: 

Bond Hybridization Frequency	෥࢜  
≡C−H Sp 3300 cm-1 
=C−H Sp2 3100 cm-1 
−C−H Sp3 2900 cm-1 

4-Resonance 

Resonance affects the strength and length of the bond, and consequently the value of the 
force constant (K). 

The carbonyl group (C=O) in a simple ketone has a stretching vibrational frequency of 
≈∗∗1715 cm−1**. 

However, when this group is linked to a double bond (i.e., in a state of conjugation with 
the carbonyl), it vibrates at a lower frequency, ≈∗∗1675−1680 cm−1**. 

This drop in frequency is due to resonance, which causes the C=O bond to elongate 
(become longer) and gives it more single-bond character than double-bond character. 
This results in a decrease in bond strength and a decrease in the force constant (K). 
Consequently, the vibrational frequency (ν¯) is lowered. 
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 نلاحظ  liquid phase في الطور السائل CH₃OH طيف الميثانول
  في الطور  IR عريضة وأكثر شدة وأقل عدد موجي مما في الايثانول الذي أخذ له طيف O-H قمة

  بسبب الآصرة الھيدروجينية التي تعمل على أضعاف الآصرة وبالتالي  vapour phase البخاري
  k  نقصان قيمة

  نلاحظ تردد مط  phase vapor في الطور البخاري CH₃OH للايثانول IR في طيف 
 في الطور البخاري  OH   حادة وأقل شدة وأكبر عدد موجي بسبب حرية   OH   مجموعة
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IR Spectrophotometer 
 
The functional components of an IR spectrometer are: 

1. IR Radiation Source: Generates the infrared radiation necessary to 
excite molecular bond vibrations. like  

sources of IR radiations  
Nernst glower 
 مصباح نيرنست

Incandescent lamp 
 مصباح متوھج
 

Mercury arc 
 قوس زئبقي
 

Tungsten lamp 
 
 مصباح تنغستن

Glober source 
 (Silicon Carbide rod). 
 مصباح غلوبار
 
 قضيب كربيد السيليكون
 
 

Nichrome wire 
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Data Processing: The interferogram is converted into the final spectrum (Absorption vs. 
Wavenumber) using a mathematical process called the Fourier Transform. 

    Speed (Jacquinot's Advantage): It collects the entire spectrum in a fraction of a 
second, making it much faster. 

    Sensitivity (Fellgett's Advantage): It has a much higher signal-to-noise ratio. 

Accuracy (Connes' Advantage): It provides superior wavelength precision. 

Q/    What are the three primary advantages that make FTIR superior to 
traditional dispersive IR spectroscopy? 

Answer/ 

يقوم الجھاز بجمع الطيف كاملاً في جزء من 
الثانية، مما يجعله أسرع بكثير من الأجھزة 

 .التشتيتية

 Speed (Jacquinot's )ميزة جاكينو (ميزة السرعة 
Advantage) 

 (S/N) يمتلك الجھاز نسبة إشارة إلى ضوضاء
 .أعلى بكثير، مما يعني أن حساسيته أكبر

ميزة (ميزة الحساسية 
 )فيلجيت

Sensitivity (Fellgett's 
Advantage) 

يوفر الجھاز دقة فائقة في تحديد الأطوال 
 الترددات/الموجية

(Wavelength/Wavenumber Precision

 'Accuracy (Connes )ميزة كونيس(ميزة الدقة 
Advantage) 

 

3. ATR (Attenuated Total Reflectance) 

   Principle: It relies on the phenomenon of Total Internal Reflection. The IR beam is 
directed onto a highly reflective crystal (e.g., Diamond, ZnSe). When the sample is 
pressed onto the crystal, the IR light penetrates only a very short distance (usually 0.5 to 
2 micrometers) into the sample, creating an evanescent wave. 

Key Feature: It allows analysis of samples directly (solids, liquids, powders) with 
minimal to no sample preparation. 

Advantage: Eliminates the need for traditional preparation methods like KBr pellets or 
thin films. 
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Term Category 
 التصنيف

Function / Technology 
 المبدأ
 البصري

Typical 
Sample 

Requirement 
 تحضير العينة

work  

 
IR (Infrared 
Spectroscopy) 
 (التشتيتي) 

General 
Technique / 
Dispersive 
Instrument 

التقنية 
الجھاز /الأساسية
 القديم

Measures absorbance 
by sequentially 
scanning frequencies. 

 
 يستخدم موحد اللون

(Monochromator)  
  لفصل الترددات  كالمحززات

sequentially   ًتتابعيا . 

Requires 
sample 
preparation 
(KBr pellet, 
liquid cell). 
 

يتطلب تحضيراً 
تقليدياً مثل أقراص 

KBr أو طبقات ،
رقيقة، أو خلايا 

 .سائلة

  يقيس شدة
الإشعاع لكل تردد 

  .منفصل
  
  أبطأ وأقل

نسبة الإشارة  حساسية 
  إلى الضوضاء أقل

FTIR 
(Fourier-
Transform 
Infrared) 
 (تحويل فورييه) 

Instrument Type 
(Advanced IR) 
 
 المتقدم

Measures all 
frequencies 
simultaneously using an 
Interferometer and 
Fourier Transform 
math. 

 
 يستخدم مقياس التداخل
(Interferometer)  لقياس

 .جميع الترددات في وقت واحد

Requires 
sample 
preparation  
 
يتطلب تحضيراً 
 تقليدياً 
 

 يستخدم تحويل 
 Fourier)فورييه 

Transform)  لتحويل
 إشارة التداخل

(Interferogram) 
 .إلى طيف

  أسرع بكثير
 ميزة جاكينوت

   وأكثر حساسية
 ميزة فيلجيت

  ،دقة عالية
سرعة فائقة، وقدرة 

على قياس التفاعلات 
يعةالسر

ATR 
(Attenuated 
Total 
Reflectance) 
الانعكاس الكلي ) 
 (المخفف

Sampling 
Accessory 
 

ملحق أخذ /تقنية
 العينات

Measures the 
absorption of an 
evanescent wave 
created by total internal 
reflection at a crystal 
surface. 
 

يعتمد على الانعكاس الكلي 
عادة (الداخلي داخل بلورة 

، حيث يخترق الإشعاع )الماس
موجة (العينة بعمق قليل جداً 

 . زائلة

sample is 
pressed 
directly onto 
the crystal. 

 
لا يتطلب تحضيرا؛ً 

توضع العينة 
الصلبة أو السائلة 

مباشرة على سطح 
 .البلورة

  يقيس
الامتصاص عبر الموجة 

  .الزائلة
 
  سريع جداً حيث

يلغي الحاجة لتحضير 
  .العينة

 
  مثالي للتحليل

السريع للمواد السميكة 
 والمعتمة واللزجة

(Paste)،Thick 
opaque polymer 

film  
   والتحليل في

 .الموقع
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  Q/Compare and contrast Dispersive IR and FTIR spectroscopy ? 

    Q/Define ATR (Attenuated Total Reflectance) and explain how it differs from 
traditional transmission IR sampling. 

Q/    For which of the three techniques is sample preparation (e.g., making a KBr pellet) 
typically unnecessary? Explain the principle that makes this possible. 

    Q/You have a thick, opaque polymer film to analyze. Which technique (ATR or 
traditional FTIR with transmission cell) would you choose, and why? 


