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Fourier Transform InfraRed spectroscopy
Espectroscopia de Infravermelho
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Espectro Eletromagnético
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background 
interferogram

sample
interferogram

Número de onda: outra maneira de 
descrever a frequência da radiação 
eletromagnética e a mais usada na 
espectroscopia de infravermelho. 

É o número de ondas em um centímetro. 5
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Região
Intervalo de 

comprimento de ondas
(λ), μm

Região de número de 
onda (ν'), cm-1

Região de frequência (ν), 
Hz

Próximo 0,78 a 2,5 12.800 a 4.000 3,8x1014 a 1,2x1014

Médio 2,5 a 50 4.000 a 200 1,2x1014 a 6,0x1012

Distante 50 a 1.000 200 a 10 6,0x1012 a 3,0x1011

Mais usada 2,5 a 15 4.000 a 670 1,2x1014 a 2,0x1013

Espectroscopia de Infravermelho

comprimento 
de onda (μm)

número de
onda (cm-1) 6



Absorção de um fóton por uma molécula: promoção a um estado excitado

Estados excitados

Estado fundamental

En
er

gi
a

Absorção

{ Teoria quân2ca: Estados energé2cos das espécies químicas } 

E = h.ν = hc/λ
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Espectroscopia de Infravermelho

tratamento matemá5co:
modelo clássico + modelo quân?co
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• Radiação na região de microondas: movimentos de rotação
• Radiação na região do infravermelho: movimentos de vibração
• Luz visível e radiação ultravioleta: transferência de elétrons para estados de

maior energia
• Raios-X e radiação ultravioleta de baixo de comprimento de onda:

rompimento da ligações e ionização das moléculas
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Estados Vibracionais



Vibrações de
estiramento

Envolve uma variação
contínua na distância

interatômica ao longo do 
eixo da ligação entre dois

átomos

Caracterizadas pelas
variação do ângulo entre 

duas ligações

4 2pos
tesoura torção

leque balanço
2 tipos

simétrico

assimétrico

Stretching vibra3ons

Vibrações de
deformação angular

Bending vibrations

Estados Vibracionais
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tesoura

torçãoleque

balanço
simétrico

assimétrico

+ +

-

+ -

Estados Vibracionais
Vibrações de
estiramento

Stretching vibrations

Vibrações de
deformação angular

Bending vibrations
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Estiramento simétrico C-H 
em 2766 cm-1

(3615.33 nm)

Estiramento assimétrico C-H 
em 2843 cm-1

(3517.41 nm)

Exemplo: 
molécula de 
formaldeído
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Estados Vibracionais



EsHramento simétrico C-O 
em 1743 cm-1

(5737.23 nm)

Deformação angular 
simétrica em 1500 cm-1

(6666.67 nm)

Estados Vibracionais

Exemplo: 
molécula de 
formaldeído
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Deformação angular
assimétrica em 1251 cm-1

(7993.61 nm)

Deformação angular 
fora do plano em 1167 cm-1

(8568.98 nm)

+

++
-

Estados Vibracionais
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Exemplo: 
molécula de 
formaldeído



• Se: composto recebe radiação e frequência coincidente com a dos movimentos de vibração
molecular à Absorção de energia à Amplitude dos movimentos de vibração aumenta

Experimentalmente: determinação dos números de onda da energia absorvida

Iden?ficação do ?po de ligação entre os átomos

4-hidroxi-4-metil-2-pentanona

Estados Vibracionais
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região de
impressão digital

bandas não
podem ser

individualmente
associadas a 

determinadas
ligações

região
característica de 

uma determinada
molécula

2-pentanol

3-pentanol

região dos
grupos funcionais
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exame do espectro

consulta de tabelas

Iden%ficação de 
estruturas

moleculares
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Identificação de Grupos Funcionais



São possíveis espectros de infravermelho de absorção, emissão e reflexão 
– em função do objePvo da análise

Comumente: % Transmitância

Variação do estado vibracional e rotacional que as 
moléculas podem apresentar 

Fenômeno da absorção da radiação 
no infravermelho

vibração de 
estiramento

Identificação de Grupos Funcionais

18



Para que uma molécula
absorva radiação

infravermelha

Ocorrência de variação no momento de
dipolo como consequência do movimento
vibracional ou rotacional

Radiação interage com a molécula, causando variações na
amplitude de um de seus movimentos
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Variações de dipolo durante vibrações e 
rotações

• Radiação infravermelha: não é energética o suficiente para causar
transições eletrônicas



(EXEMPLO) HCl: 
Distribuição assimétrica de carga

μ = q.d
20

Variações de dipolo durante vibrações e 
rotações

• Radiação infravermelha: não é energéPca o suficiente para causar
transições eletrônicas



Surgimento de um 
campo que pode

interagir com o campo 
elétrico associado à

radiação

Vibração de 
molécula de HCl

Variação regular do 
momento dipolar

Frequência da radiação Frequência vibracional
natural da molécula

Transferência efetiva de energia

Variação da amplitude da vibração molecular

Consequência: absorção de radiação
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• INTENSIDADE das bandas de absorção: Depende de quão intensa é a
variação no momento dipolar associado à vibração. Quanto maior a
variação, mais intensa a absorção.

µ=d.d Vibrações de estiramento: 
a distância entre os átomos e o momento de dipolo aumentam

Estas substâncias não
absorvem no infravermelho!
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Variações de dipolo durante vibrações e 
rotações



• Átomos em uma molécula: Posições variam devido a movimentos de
vibração e rotação em torno das ligações

Moléculas diatômicas
ou triatômicas simples

Fácil determinação do 
número e da natureza dos 
movimentos de vibração

Moléculas constituídas
de muitos átomos

Vibrações

EsPramento
Deformação

angular
23

A Posição das Bandas de Absorção



Robert Hooke
★1635 - ✟1703
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Lei de Hooke: 
F = - k . X

A Posição das Bandas de Absorção

-X X

k.X2



tratamento matemá5co:
modelo clássico + modelo quân?co
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A Posição das Bandas de Absorção
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- UMA MOLÉCULA SÓ PODERÁ ABSORVER 
ENERGIA IGUAL A UM MÚLTIPLO DE h.𝛖
- Transições em que ∆𝛖 = 2, por exemplo, 
também são permitidas e são chamadas 

de overtones (frequências de combinação)

A Posição das Bandas de Absorção

oscilador anarmônico

A teoria quântica indica que as únicas transições permitidas são aquelas em que o 
número quântico vibracional muda em uma unidade, isto é, ∆𝛖 = ±1 à Regra de seleção



Quanto mais forte a 
ligação, maior a energia 
necessária para esPrá-la 
(uma ligãção mais forte 

corresponde a uma mola 
mais apertada)

A frequência da vibração é inversamente 
proporcional à massa dos átomos ligados à mola, 

portanto átomos mais pesados vibram em 
frequências mais baixas. 

Lei de Hooke: F = - k . X

Ligações mais fortes e átomos mais 
leves dão origem a frequências 

mais altas!
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A Posição das Bandas de Absorção



• Todos os movimentos de vibração são possíveis em moléculas contendo
mais de dois átomos

• Interação (ou acoplamento de vibrações) pode ocorrer se as vibrações
envolvem ligações de um mesmo átomo central

Entre vibrações
de estiramento

Entre vibrações de 
deformação angular

Entre uma vibração de estiramento
e uma de deformação angular

ü Acoplamento é máximo quando os grupos têm energias individuais aproximadamente iguais

ü Não há acoplamento entre grupos separados por duas ou mais ligações
28

Acoplamento Vibracional



Número de modos vibracionais em moléculas com N átomos = 
3N – 5 (lineares); 3N – 6 (não-lineares)

CO2 (linear) = 
3 x 3 – 5 = 4 modos normais

2 modos de estiramento; 
2 modos de deformação angular

29

Acoplamento Vibracional



ü CO2: experimentalmente, picos de absorção em 2350 cm-1 e 667 cm-1

Número de onda (cm-1)
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Acoplamento Vibracional

bandas de overtone + 
outros efeitos de menor 
relevância



Vibrações de 
deformação

angular do tipo
tesoura

- + -
Vibrações idênticas

em energia

Estiramento simétrico

EsHramento assimétrico

Ocorrência de 
acoplamento

devido ao átomo
de C comum

Vibração de estiramento
simétrico: 

não causa variação no 
dipolo

Ina9va no infravermelho

Vibração de estiramento
assimétrico: 

variação efetiva periódica
na distribuição de carga 
variação no momento

dipolar

Absorção em 2330 cm-1

Pico único em 667 cm-1
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Acoplamento Vibracional



Estiramento simétrico Estiramento assimétrico Tesoura

Provoca variação
de dipolo

Moléculas triatômicas lineares: 2 picos de absorção
Moleculas triatômicas não-lineares: 3 picos de absorção

3N – 5 (lineares); 3N – 6 (não-lineares)

• EXEMPLO: moléculas triatômicas não-lineares
ü SO2, NO2, H2O

32

Acoplamento Vibracional



Metanol Etanol 2-butanol

1034 cm-1 1053 cm-1 1105 cm-1

• Principal consequência da ocorrência de acoplamentos
ü A posição de um pico de absorção correspondente a um dado grupo

funPonal nem sempre pode ser especificada com exa2dão

ü Ex. frequência de es2ramento C–O

33

Acoplamento Vibracional



• Instrumentos dispersivos e de
transformada de Fourier

34

Espectrômetro de Infravermelho



ü instrumentos dispersivos (a) e de transformada de Fourier (b)

(a) 
(b) 
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Espectrômetro de Infravermelho



ESPECTRO TÍPICO

Em função do objetivo da análise, são 
possíveis espectros de infravermelho de 

absorção, emissão e reflexão, 
Comumente: % Transmitância

Fenômeno da absorção da 
radiação no infravermelho

Variação do estado vibracional e 
rotacional que as moléculas 

podem apresentar 

Espectrômetros de 
infravermelho dispersivos: uso 

de uma espécie de 
monocromador para fazer a 

varredura espectral

Equipamentos atuais: 
espectrômetros de 
infravermelho com 

transformada de Fourier (FTIR)

Interferômetro de Michelson

36

Espectrômetro de Infravermelho



Interferômetro de Michelson

Divisor de feixes
Radiação que chega a partir de uma fonte de
radiação no infravermelho é dividida

Fonte de radiação no infravermelho
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Interferômetro de Michelson

Espelho fixo
Metade da radiação

Espelho móvel
Metade da radiação
Oscila entre dois pontos com uma 
certa velocidade

Feixes de radiação reflePdos pelos 
espelhos (fixo e móvel) são combinados e 

chegam até o detector

Detector

38
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Interferômetro de Michelson

Espelho fixo
Metade da radiação

Espelho móvel
Metade da radiação
Oscila entre dois pontos com uma 
certa velocidade

GERAÇÃO DE UM 
INTERFEROGRAMA

Combinação de uma radiação com uma 
distância fixa com outra de distância variável

(pela oscilação do espelho)
39

Espectrômetro de Infravermelho
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• Interferograma: gráfico de intensidade oscilatória da radiação que é
detectada ao final da análise e que, por meio de uma transformada de
Fourier, passa para o domínio da frequência

Am
pl

itu
de

Tempo
In

te
ns

id
ad

e
Frequência

Transformada
de Fourier

Interferograma Espectro
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Am
pl

itu
de

In
te

ns
id

ad
e

Interferograma Espectro
Tempo Frequência 42

• Interferograma: gráfico de intensidade oscilatória da radiação que é
detectada ao final da análise e que, por meio de uma transformada de
Fourier, passa para o domínio da frequência

Transformada
de Fourier

Espectro de Infravermelho



In
te

ns
id

ad
e

Número de onda

Am
pl

itu
de

Tempo
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• Tipicamente: o tratamento por transformada de Fourier de um
interferograma de uma análise por infravermelho leva a uma banda
espectral.

Espectro de Infravermelho



Análise de FTIR.
Se dá pela passagem 

de radiação através da 
amostra Resultado final: 

Interferograma a 
parPr do qual será 
gerado o espectro 

Interferograma

Espectro
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Preparo de Amostras
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
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Exemplos de Espectros de Infravermelho

BANDAS TÍPICAS DE 
C-H EM CARBONOS 

SATURADOS E 
INSATURADOS
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Exemplos de Espectros de Infravermelho

BANDAS TÍPICAS DE 
C-H EM ANEL 
AROMÁTICO
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Exemplos de Espectros de Infravermelho

Ex. ~1600 cm-1

(N-H ou C=C?)

• IMPORTANTE!
ü Bandas em um mesmo valor de número de onda podem ser oriundas de

diferentes ligações!
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
BANDAS TÍPICAS DE 
C-H EM CARBONO 

DE FUNÇÃO 
ALDEÍDO

2820 e 2720 cm-1
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
BANDAS TÍPICAS DE 
C-H EM CARBONO 

DE FUNÇÃO 
ALDEÍDO

2820 e 2720 cm-1
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Exemplos de Espectros de Infravermelho
A AUSÊNCIA DE 

BANDAS DE 
ABSORÇÃO TAMBÉM 
TRAZ INFORMAÇÕES 

IMPORTANTES!

R-C-O-C-R



• Tratamento rigoroso das vibrações das moléculas: pouco prático!
ü Comparação com outras moléculas
ü Importante a associação com dados de RMN e UV/Vis, por exemplo.
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Interpretação dos Espectros
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