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����� 2 
 

�#$%��	�&'��(��� ) ����*	�����'���&(+,'-�.//0	 
 

���K �.C. 1900 *�D!P  ��
�  (Max Planck) �
!^`��!� ���*����
� &'%*���#��<�
�����
� (Quantum Theory) *�>$�������J�	�����!I!��= !��")��
�����
�?���'��,'��������� 
��
��#�$*!�'��!!���
$���*#>���������&��&'%���������*�>$�"��*�;����*B��� @�>�*�;�������
*#������� Z @�:$*#���
(� *���!��� �����
�����
��@�>�����?�$���
��#�$")���!����!�
�?�
*#��!
	����?�$��!���
$���*#>��������� P:$�
��
�J !
	��
��#�$�������!�� '
��!�� 
 

E  =  nhν  = 
λ

nhc                                                 (2.1) 

 
*�>$�  h *�;�����#�$����
� �����*#��!
	 6.626 x 10 -34 Joule . s  n *���!��� *�������
� *�;�*��
������*�D� (1, 2, 3...) '
�
(���
��#�$?A!�������!����!��"�D����*���	����*#���
(� �>� hν , 
2 hν ,  3 hν  "����� Z &� 

E *�;������
�����
�� ��
�������
����
��#�$������?�$�$��������
��
�%��!�����
�������
����
��#�$������?�$�A 

��!#��<������
��� *�D!P  ��
�  ��������&'%�����
������>$�"��*@�D!-
&^^_�#�$�������!���
(����
!�=�*�;�!���� Z *���!!����*@�����(��� �����
�����
�� ��
��
����>$�"�"�������'�:(���A�!
	����?�$��"��
(�*� 

���K �.C. 1905 �
�*	�� � &�� �&��  (Albert Einstein) &'%����"��������'��
��
� ��!���J�	�����!I!��= ,^,���*�D!#��!&'%���*�D� #���@%#��<������
�*�;�#�$����
	!
�
#
$�&� "��&'%*������ ��>$�"��*@�D!&^^_�����	
��*�;����+�� *���!��� ,^��� (Photon) "����%
#��<������
�����
� !��@�'�����
����,^���,'�!������� S���+������>$�"� 1 ,^
���#�$������?�$ ν  ������
�� (E) *#��!
	 hν  ��'*�;� 1 �����
�T �����
����,^����:*�;�
���*B������@�
	��>$�"�#�$������?�$���@�:$Z *#���
(� 
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����#�$ 2-1 ���' ���������>$� ����?�$ "����
�������
�����>$�"��*@�D!&^^_�  

 
(#�$��: Wilson and Kawkes, 1998) 
 

��!�����
��
�J        E  =  nhν  = 
λ

nhc  =   νhc   ν *���!���*����>$� (Wave Number) P:$

@�������?:��������>$��������#� 1 *P���*��� @������ ν  *�;�  cm-1 @�>�*!� *P��  (kayser) 
,'�#�$ 1 cm-1 *#��!
	 1 *!� *P��  
 

      ν  =  
λ
1                                                                (2.2) 

 
'
�
(���
������>$�"�"��,'���!
	����?�$"��*����>$� "��"��)!)
�!
	���������>$� 
  

               ��!��!��(�����
�������?�
'&'%��!��=@+A�� ,'��
'���A������
����� 
*B��$������ P:$"��,'���!
	��=@+A��  

 
  E α kB T                                                               (2.3) 

 
*�>$� kB *�;�����#�$,	�� P���� �����*#��!
	 1.380 x 10

-23 Joule/K . atom 
                                        

E α  RT                                                                (2.4) 
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*�>$� R *�;�����#�$��"![� �����*#��!
	 8.3145 Joule / K .  atom 
*�>$���!��
���������
��
�J !
	���������>$�"������?�$����>$�

"��*@�D!&^^_� '
�
(����������>$�"������?�$�:*�;�^�! �
�!
	��=@+A��'%�� 
                  ��>$�"�"��������?�$���!�	'%��!������,^��� ,^���"����,^�������

��
��*#��!
	 hν  �A���� 1 ,^��� ��
����"����,^��� ��%	�!����"�!�������&'%
*����,^�����"������>$�"�������?�$#�$"�!���!
� �:����
��"�!���!
� "���
��)����!��
��*@D���"�!���!
�'%��  

��
������>$�"�#�$�������!���� 1 ����#� *���!���!���
�������@�>�����
*�%�����>$�"� '
�
(�*�>$��A%�����
�� 1 ,^��� "��!���
�����������>$�"���#���@%#��	
������,^�������>$�"��
(��� 1 ����#� ��!��!��#�$ 2.5 
 
                            ������,^��� = (!���
�������)/(��
��,^�������>$�"�)               (2.5) 
 
2.1  ������ � !	��,�+	�3/�������	� 

!��*!�'�
���!�������@������!
	!������,^���#���@%#��	�%��A�*!�$��!
	��� 
,'�)�����
�����A������%�� ��
��&^^_� ��>$�"� ��
����� �����+�� (*��� 
��*�D!����) "����
��#�$&'%��!�I�!�����*��� &�!����%�@�>�*!�'�
���!�����!
	�����@�>�
,�*�!�� @�>�&���������#�$��A�����'
	��
���$��@�>��+����>(� P:$?A!#���@%!��,''&���A���
��'
	��
��#�$�A!���@�>��+���*�%� �%��A������#�$?A!!����%���?A!�
'��!��
��#�$�����
��!��*�>$������!�+���!����%�!�
	�>��A��+����>(� @�>��
'�����=��
��#�$���'A'!�>�*�>$�#��
�@%*!�'!��!����%� 
                           *�>$�)�����>$�"��*@�D!&^^_�*�%�&������ ���&'%�
	��
��*��$��:(���!,^���
����>$�"��*@�D!&^^_������'A'!�>���>$�&�%����@�:$&�% "���@%��>$���!����@�:$?A!��)���
��!&�,'�#�$����*�%�����>$�"�*#��*'�� ����*�%�����>$�"��*@�D!&^^_�#�$?A!'A'!�>�&�%��#��
�@%��*�D!���� @�>������ @�>�,�*�!��@�>�&���������*!�'!��*���$��"����'
	��
��
��!�+����>(�&��
�+���*�%� ,'���
����>$�"��*@�D!&^^_�#�$���'A'!�>�&�%���%���'�!
	
��
��#�$�����?#���@%*!�'!��*���$��"����'
	��
����@����+���*�%�!
	�+����>(���
��*�D!���� @�>������ @�>�,�*�!�� @�>�&���� ����� ����:'A'!�>���>$�"��*@�D!&^^_�
*�;�&����!<!��*�>�! (Selection Rules) #�$*���!��� "#��P��
������� (Allowed Transition) 
�
'*�;� !��"#��P��
�#�$��,�!��*!�'&'%��!#�$��' "��?%���
����>$�"��*@�D!&^^_�#�$���'A'!�>�&�%
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&����'�!
	��
��#�$#���@%*!�'!��*���$��"����
����@����+���*�%�!
	�+����>(� �����&��
'A'!�>���>$�"��*@�D!&^^_�P:$*�;�&����!<!��*�>�!#�$*���!���"#��P��
��%�@%�� (Forbidden 
Transition) �
'*�;�!��"#��P��
�#�$��,�!��*!�'&'%�%��#�$��' 
 
2.2  �	�454�'���'���&�����3('��' 

*�>$�!����%�,�*�!�� M '%����>$�"� (hν ) ,�*�!�� M ����A����+���*�%� *����
"#�'%�� M* 
 

                                                           M  +  νh  →  M*                                                           (2.6) 
  

              *�>$�,�*�!��'A'!�>$���>$�"���#���@%*!�'!��*���$���+��� (Transition) �>(���� 
3 "		 #���@%,�*�!������
��+�����A�:(� #���@%,�*�!����A����+���*�%� ,'���
��"����!��
*���$���+������������
��#�$"����� (Quantized Transition) !��*���$���+����>(���� 3 "		
��,�*�!����'
��( 

 1. !��*���$���+���#�$*!�'��!!��@�����,�*�!�� (Rotational Transition) 
*�>$���!,�*�!��@�����	"!���� Z '%����
����!��@���#�$��'
	��
��"�����@���
��'
	��
�� '
�
(�*�>$�,�*�!��'A'!�>�"������&�,��*�^"�����^��*�'����&!� "�%�
,�*�!���
(�����'
	��
����!��@����A�:(� 
       2.  !��*���$���+���#�$*!�'��!!���
$���,�*�!�� (Vibration Transition) 
*�>$���!"���������#�$���!�	*�;�,�*�!�����
$���A����'*���"��*!�'�:(�#�$��'
	��
��
"����� '
�
(�*�>$�,�*�!��!�>���>$�"���������^��*�'  "�%�?A!*���$����'
	��
��*�;���'
	
��
����!���
$��A�:(� 

3. !��*���$���+�����*�D!������,�*�!�� (Electronic Transition) *�>$�,�*�!��
'A'!�>���>$�"�������
����&�,�*�� "������*	����#���@%*!�'!��*���$��"����'
	��
��
����*�D!������,�*�!���
(� Z *!�'!��*�%�@�>�!����%���*�D!���� (Electronic Excitation) ��#��
�@%��*�D!�����
�@�:$�
��'&���A�����'
	��
����*�D!����#�$�A!���*'�� 

              !��*���$���+�����*�D!������,�*�!��#�!��
(���%�#���@%*!�'!��*���$��"��
��'
	��
����!���
$�"��!��@���'%��*���&� 
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+�����!�	#�$ 2-1 !��*���$���+�������'
	��
����!���
$� (V)  ��'
	��
����!�� 
                               @��� (R) "����'
	��
����*�D!���� (E) ��,�*�!���
� *�>$�����!!�� 
                               'A'!�>���>$�"�  
 

E0 "#��+����>(�����*�D!������,�*�!�� ,�*�!�����+����>(������A���
��'
	��
����!���
$�&'%@�����'
	��
�>� V0 , V 1 , � "������'
	��
����!���
$��
��
��'
	��
����!��@���@��� Z ��'
	��
���>� R1 , R2 � 

��!+�����!�	#�$ 2-1 ��*@D����)��������'
	��
����!��@���������%��
��! ,�*�!���:�����?*!�'!��*���$���+�����!��@���'%��!��'A'!�>���>$�"�#�$����
��&��
��! &'%"!� ������^��*�'����&!�@�>����&�,��*�^ (��>$�"��������(&��#���@%*!�'!��*���$��
�+�����!��@���"��!��*���$���+�������*�D!����&'%) �*�!��
�'A'!�>���������^��*�'
����&!�@�>����&�,��*�^#�$&'%���
!�=�"@���� 

��!+�����!�	#�$ 2-1 )��������'
	��
����!���
$�����!!�����!��
@��� !��*���$���+�����!���
$��:�%���%��
����!!��� ,'���'A'!�>���>$�"������
���^��*�'P:$#���@%*!�'!��*���$���+�����!��@�������'%�� #���@%�*�!��
�'A'!�>������
���^��*�'#�$&'%���
!�=�*�;�"?	!�%��:(� !��*���$���+�����*�D!������! E0 &� E1 �%�'A'!�>�
��>$�"�������
����&�,�*��"������*	��P:$����
���A!���������^��*�' #���@%!��'A'!�>�
��
����>$�"�'
!������!��*���$���+�����!���
$�"��!��@���*!�'�:(�'%�� !��'A'!�>���>$�
"�'
!����*!�'&'% = ���������>$�@������������>$���%�� Z !
� #���@%�*�!��
�'A'!�>�
������
���&�,�*�� "������*	��#�$&'%���
!�=�*�;�"?	'A'!�>�#�$!�%�  
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(���#��<�"�%�!��*���$���+�������*�D!���� �����&'%�*�!��
�'A'!�>�#�$��
�
!�=�*�;�*�%�?%��������,�*�!��&����!���
$�"��!��@���) ��!!��*���$��"��#�$*!�'�:(�#
( 3 
�A�"		 #���@%��
��#
(@�'#�$,�*�!��'A'!�>���>$�"� (E) *�;�'
��( 
 
                                                            E = EElectronic + Evibrational + Erotational                                    (2.7) 
 
*�>$� 

Eelectronic *�;���
��#�$��%��!��*��>$����*�D!������!�+����>(�&��
�+���*�%� 
Evibrational *�;���
��#�$��%��!���
$���,�*�!�� 
Erotational *�;���
��#�$��%��!��@�����,�*�!�� 

 
,'���
��"�������'��*�;����*B�����"����,�*�!��P:$��*���$��������'

�������������������>$�*B���'
"�'������#�$ 2-2 
 
����#�$ 2-2  ���'����
��"��������������>$�*B���#�$��%��!��*���$���+��� 
���'����
�� ������������>$�*B���#�$��% 
��
��#�$��%��!��@��� 100-10,000 µm 
��
��#�$��%��!���
$� 1.5-100 µm 
��
��#�$��%��!��*���$���+�������*�D!���� 150-1,500 µm 
                                            

                                             ∆ Erotational < ∆ Evibrational< ∆ EElectronic                                                                       (2.8) 
 

��*@D�&'%���)����������'
	��
�� (∆E) ��!��@����%��!�����!���
$�"���%��!���
��!����*�D!������,�*�!��,'�#�$ 

 

                                         ∆ EElectronic≈ 10∆ Evibrational                                                     (2.9) 
   

    ≈ 100∆ Erotational                                                   (2.10) 
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*�>$�����*�%���,^�����!��>$�"�)��������#���@%����*�%���,^���
�'� �
�*�>$�����!!��'A'!�>�,^�������� !���
'!���'���,^�����(*���!���"�	P�� 
"	�P  (Absorbance) P:$��"�'��!�����A��
���=#�$*���!��� �*�!��
�'A'!�>� (Absorption 
Spectrum) �����?*������@������"�	P�	"	�P !
	���������>$�@�>�����?�$ @�>�*����>$�&'% 
!��'A'!�>���>$�"���,�*�!��#�$��@��������#�$��A��?�����"�D@�>���*@�� �
'*�;�
�	��!��#�$P
	P%�� *�>$���!����'
	��
��#�$*!�$���%�!
	!��*���$���+���&'%��������!  
 
2.3  �	�454�'���'���&��6�)+����'��	.�3�'�&'�� � � ' 

!��*���$���+�����*�*��P ��*�D!����#�$��%��
�J�����'�!
	��
�������
�
����&�,�*��"������*	�� �*�!��
�'A'!�>��
!�=�#
$�&�*�;�"?	'A'!�>�#�$!�%� *�>$���!��
��'
	��
����!���
$�"��!��@��������A�!
	��
������*�D!����#�$*!�'!��*���$���+��� 
��*�D!����#�$*!�$���%�!
	!��*���$���+�������A� 3 ���*+# &'%"!� 

   (!)  P�!�� (σ ) ��*�D!���� &� (π ) ��*�D!����"����*�D!����#�$&��*!�' 
�
�J� (NonzBonding Electron, n) 

    (�)  d "�� f-��� 	���� ��*�D!���� 
    (�)  ChargezTransfer Electron 
 !��*���$���+�������*�D!������������#���  �J�	��,'���%#��<�,�*�!���� 

��� 	���� ,'�#�$��� 	����*������� (Atomic Orbital) *!�'��!!������
�!
�*�;���� 	����*��
,�*�!�� (Molecular Orbital) ��������� 	����*��,�*�!���������*#��!
	��������� 	����*��
��������  ��� 	����*��,�*�!�����'�
�J� (Bonding Molecular Orbital) &'%"!� σ  ��� 	���� 
"�� π -��� 	���� ������� 	����*��,�*�!����! 1 ��� 	������*���!������ 	����*��,�*�!��
���'&��*�;��
�J� (Antibonding Molecular Orbital) &'%"!� σ * ��� 	���� "�� π * ��� 	���� 

                  ��*�D!������ σ  π  "�� n ��� 	���� ����A������ 	�����+����>(�����
��*�D!������ σ * "�� π * ��� 	��������A������ 	�����+���*�%�  
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+�����!�	#�$ 2-2 ��'
	��
������*�D!����#�$��!��*���$��"���+��� 
 

��!+�����!�	#�$ 2-2 !��*���$���+�������*�D!��������� 	�������Z��
*�;�&����!<!��*�>�!#�$*�;�&�&'% '
��( 

 
σ →  σ*, n   → σ*, n → π* "�� π → π* 

 
  !��*���$��"���+�����"����"		��*�;��
!�=�*B���#�$?A!!��@�''%��
���������>$�����>$�"�#�$?A!'A'!�>� "������
������#J�l!��'A'!�>�,����  (Molor Absorption 
Coefficient, ε ) = ���������>$��
(� Z ��!+�����!�	#�$ 2-2 )��������'
	��
����!��
*���$���+�������*�D!���� ��*�;����'
	'
��( 
 

          n → π* < π → π* <  n   → σ* < σ → σ*  
 
  !��*���$���+�����*�D!���� σ  → σ * �
(��%�!����
����!*�>$�*#��	!
	
!��*���$���+���"		�>$� Z !��*���$���+����:��A�������
����&�,�*������&!� "���	��
������!�	&s,'���� 	�����'��$��
�#�$&���� n ��*�D!���� σ  → σ *  (���������>$��%��!��� 
180 nm) *��� *s!*P� �����������>$�#�$'A'!�>�&'%��!#�$��' (λ max) *#��!
	 135 nm  
(ε  = 10,000 1 cm-1 mol-1)  
 
 
 
 


