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Introduction

+ Schéma général d’une synthése de composé :

Réaction Traitement et Analyse

Chimie s’intéresse aux transformations de la matiére

= Visible au niveau macroscopique, par contre invisible au niveau

microscopique (échelle atomique ou moléculaire)

@ Spectroscopies (IR, Masse, RMN) sont les « yeux » du chimiste
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Introduction

La spectroscopie infrarouge est un outil important pour caractériser et identifier
des molécules organiques

+ Caractérisation: mise en évidence des groupes fonctionnels

+ Identification:  méthode  couramment utilisée dans la
Pharmacopée Européenne pour identifier un principe actif

Il s’agit d’'une méthode de caractérisation rapide et relativement sensible de la
plupart des molécules.
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Introduction

Spectroscopie d’absorption (Principe)

S

Interaction entre une onde électromagnétique et la matiére

R ()Ide|a|C h_— s 7 ()3 JS

E
E, (N,) T Nombre d’onde

AF=hw Exemple de niveaux d'énergies
— électronique (atome, molécule)
— vibration
E,(Ny) — rotation
— spin électronique,
— spin nucléaire (RMN)
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Introduction
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Dans la majorité des applications, les OE absorbées se situent dans I'IR moyen:

PASS — LASS / Pharmacie

|- Caractéristiques générales de I'IR

v Spectroscopie d’absorption (UV, RMN, RPE...)

« Cette technique repose sur la mesure de la diminution de I'intensité du rayonnement
IR qui traverse un échantillon en fonction de la longueur d’onde.

% L’'OEM (radiation infrarouge) absorbée par un échantillon en tant qu’énergie de
vibration moléculaire.

« Méthode d’identification structurale (mise en évidence de la présence de groupes
fonctionnels) non destructive.

v' Technique vérifie la loi de Beer-Lambert : quand une OEM est absorbée par un
échantillon, lintensité de I'onde absorbée est proportionnelle a I’épaisseur de
I’échantillon, au nombre de molécules absorbantes par unité de volume et a un

coefficient propre a I’échantillon = méthode d’analyse quantitative.

Transmittance : T =1/1
Log, I/1=elc/M ou UI,=10-seM | > ’
D.O ou Absorbance: A= Log,, I/l
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

Différentes fagons de mesurer l'interaction onde/matiére: n,,m5>
/ Transmittanc e
v La transmittance mesure le rapport entre [intensité du ——
rayonnement transmis et l'intensité incidente.
v L’absorbance (ou densité optique) mesure la capacité du milieu a

absorber la lumiére qui le traverse;
v’ La réflectance mesure la proportion de lumiére réfléchie par la
surface du matériau.

Absorbance Vs Transmittance

Bande Ligne de base

Ligne de base __/ \

Bande
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|- Caractéristiques générales de I'IR

v' Compréhension du phénomeéne

+» Chaque liaison d’'une molécule vibre en permanence a une fréquence
qui dépend:

- du type d’atomes de la liaison

- du type de liaison

+ Seules les vibrations qui font varier le moment dipolaire de la molécule
absorbent les radiations infrarouges = toutes les molécules qui n’ont
pas de moment dipolaire permanent ne peuvent pas absorber dans
I'infrarouge
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

v' Compréhension du phénoméne

Origine de I'absorption de la lumiére:

+ Atomes au sein des liaisons animés d’1 mouvement de vibration les uns / autres
sont différents, ils forment un dipodle électrique oscillant a cette méme fréquence

(Composame
du dipole

Exemple: molécule de HCI

J

+ Si Poscillation du champ électrique de la lumiére est en phase avec un des modes de
vibration de la molécule, cette molécule peut absorber la lumiére.
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= s’ils

|- Caractéristiques générales de I'IR

v Modes de vibrations moléculaires

Deux principaux modes de vibrations
moléculaires:

moléculaires augmente, le retour a I'état normal libére de la chaleur.

fréquence caractéristique et donc une bande d'absorption.

Lorsque une molécule absorbe une onde IR (absorption d’énergie), I'amplitude des vibrations des liaisons

Plusieurs modes de vibrations sont possibles pour un groupe d'atomes donné. A chacun correspond une
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e

O—®

-

Elongation
(variation de la distance
interatomique)

Déformation angulaire
(variation de l'angle
entre 2 liens adjacents)
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

v" Modes de vibrations moléculaires

Vibrations d’élongation: mouvement des atomes le long de I'axe de liaison. Ces

vibrations se situent dans la région du spectre allant de 4000 a 1000 cm-'.

Vibration symétrique

! 'H /,I-I
- c\ 0
v ¥

v=2850cm?’  v=3652cm’
Conservation
de la symétrie , X
moléculaire Les 2 atomes dhydrogéne se

rapprochent et s’éloignent de I'atome
central en concordance de phase

antisymétrique

c o
ST

v =2930 cm™’ v =3756 cm™’

Les 2 atomes dhydrogéne se
rapprochent et s’éloignent de I'atome
central en disconcordance de phase
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Perte d’'un ou
plusieurs éléments de
symétrie moléculaire
= demande plus
d’énergie

|- Caractéristiques générales de I'IR

v Modes de vibrations moléculaires

Vibrations de déformation: mouvement des atomes en dehors de I'axe de liaison. Ces
vibrations se situent dans la région du spectre allant de 1500 a 400 cm-! (empreinte digitale).

Déformations dans le plan

H H

Cisaillement -,
)1450 cam?

Rocking
)720 cm™®

.',/

H
P

- Les vibrations de déformations sont d’intensité plus faible que celles des vibrations de valence;
- Elles sont nombreuses et beaucoup plus sensibles a I'environnement car elles ont besoin pour se
produire d'un volume plus important et risquent donc d'étre entravées par la présence d'atomes voisins;

- Elles sont souvent difficiles a attribuer.

perpendiculaire au plan

Balancement
1350 cm™
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Torsion
1250cm™
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

v Modéle mécanique d’une vibration d’élongation dans une molécule diatomique

Approche: I'oscillateur harmonique classique

—
Fréquence de vibration (loi de Hooke) : . = 1 JE
m

vy K P 27
Z_H..". '.fll%ﬁ—@m
: Elengation

h J

Parahcle
oscultatrice

Energie potentielle d'un oscillateur:

AEp=-FAx —> Ep=%kx?

Ll
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|- Caractéristiques générales de I'IR

v' Modéle mécanique d’une vibration d’élongation dans une molécule diatomique

Approche: l'oscillateur harmonique classique
Meolecule -

&
3553 wa_a ez y 1 |k | k:constantedeforce -
TEE gl 1-My

: masse réduite =
Oscillateur equivalent iz M " H m; + m,

&

vienem! Fréquence de vibration dépend de :
. -1 -1
v 1 k k:en Dyne. em™ ou N.kg - la masse des atomes
- cen .
27[C H : ke - laforce du lien
¢:encm.s!
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

+ Variation de la fréquence en fonction de la masse:

C—H c—bD c—o c—cl
~3000cm™ ~2200cm™ ~1100cm™ ~700 cm™!
u augmente

+ Variation de la fréquence en fonction de la force du lien:

C=N C—N C—N
~2200cm™?' ~1600cm™? ~1100cm™
k augmente
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|- Caractéristiques générales de I'IR

v Modes de vibrations moléculaires

wavelength(microns)——s
6
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2.5 3 4 7 8 b-d 10 11 12 13 14 15 16u
C=N
0—H, N—H €=C _—
e—H — *=e Vibrations
C—H — C=0 | .
— —— d’élongation
C,NO <> e—e (C—C,C—0, C—N)

e TTes T

LY

.\./

L L L L L L L L L L1 L T | L L L
5000 4000 1600 3400 1200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1900 1200 1700 1600 1500 1400 1300 1200 1150 1100 1050 1000 950 300 850 500 750 700 650 o

- freguency (T)

\ J\

Vibrations de

) déforrmation

[
Caractérisation fonctions

I

Empreinte digitale
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- Caractéristiques géneérales de I'IR

Le couplage des vibrations

L’énergie d’une vibration et donc la longueur d’onde d’absorption peut étre
influencée par d’autres oscillateurs dans la molécule

~—> Ces effets de couplage sont a l'origine de I'unicité de chaque
spectre d’absorption IR; cette propriété est d’'une importance
capitale dans l'identification d’'un composé donné

@ Méthode d’identification de la Pharmacopée Eur.
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I- Analyse de spectre

On peut diviser le spectre en deux sections:

- Section de droite (<1500cm™) « empreinte digitale »

— si deux spectres sont identiques dans cette section
du spectre, vous pouvez conclure avec certitude qu'il s'agit du
méme composé

- Section de gauche (>1500cm™?) caractéristique des groupes
fonctionnels
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l- Analyse de spectre

wavelength (um)

2.5 3 35 4 455 55 6 65 7 8 9 101112 1416
100 T T T 0 T I i ey T ,“
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o
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I
=

percent transmittance
T
o
oo
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0 1 | ) | L | -
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wavenumber (cm™1)
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l- Analyse de spectre

100
Plus une liaison est polarisée, plus I'intensité de son signal IR sera fort \
80
@
o
5 N
/@\ /@\ E Ly /C=C\
I
(%]
@ 40
19 i =
2
T il WS o W
20+
Time Time o
(as bond vibrates) (as bond vibrates) S
1800 1700 1600
Wavenumber (cm™)

10
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ll- Analyse de spectre

Plus une liaison est polarisée, plus I'intensité de son signal IR sera fort

No signal

% Transmittance

0 ; ; . , . :
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 400
Wavenumber (cm™)
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I- Analyse de spectre

Bandes CH

Alcane Alcéne Alcyne

% Transmittance
% Transmittance
% Transmittance

rl rl
—C—H —C—H —C—H
T T T | T T l—{ T
3200 3000 2800 3200 3000 2800 3200 3000 2800
Wavenumber (cm™) Wavenumber (cm™) Wavenumber (cm™)

11
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ll- Analyse de spectre

Fonction alcool

% Transmittance
% Transmittance

3000 3200 3800 2;00 ZED? 15‘00 1000 I 400 4000 35‘00 30’00 25’00 2(;00 15‘00 1(;00 ) 400
Wavenumber (cm“) Wavenumber (cm™)
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I- Analyse de spectre

Fonction acide carboxylique:

“H---:07 TR
100
8 80}
| = 4
£ 601
g
© 40
s 1 lo-H
® 20+ from
| carboxylic acid carboxylic acid
ot
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 400

Wavenumber (cm™?)

12
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ll- Analyse de spectre

Fonctions amines:
100

% Transmittance

20

0 T T
4000 3500 8000 2500
Wavenumber (cm™)

% Transmittance

0 T T
4000 3500 8000 2500
Wavenumber (cm™)
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I- Analyse de spectre

Fonction alcéne:

55

6

wavelength (pm)
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=

[

.CH=CH, |7

e B, I ERREN AR I RN L

1 1642 C=C stretch |C—H bending | ’ U, ; I

P i i ik \EH R0 80080 A N0AE 2N AR08 00800000000 T i
4000 3500 3000 2500 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800

wavenumber (cm*l)

13



29/01/2026

PASS — LASS / Pharmacie

ll- Analyse de spectre

wavelength (um)
55 6 7 8 9 1 1 12 13 14 15 16

Fonction alcyne:

_4_____.‘

H—C= C(CHZ);CHzii i T
(a) 1- oz.lyne | 1
0 ERED TTT T
T I
AT I I T I
4000 3500 3000 2500 2000 1800 1600 1400 1200 1000 300 600

8 ? 10 1.1 1‘2 1‘3 1‘4 1‘5 1§

W

‘Jalkane C—H
tretch

\ CH;3(CH,),—C=C— (Cﬁz)za'h
‘ (b) 4-octyne P

2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600
wavenumber (cm ')

3 I e I
4000 3500 3000
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I- Analyse de spectre

Fonction cétone:

wavelengin (wm)

2.5 4.5 5 575 ? 7 § ? 10 l}l 1|2 1‘3 1]4 1§ ].6
100[— i R R
‘ EITEIE] ! e iR \/ ]
I | [ ] A | I
A EARA/ EET AN T ¥ 7
il i i SRS RS o
i T i il ; i
60} oy ! \ i NN S N
[l ~ stretch T I (U) L
i ‘ ‘ : CH;— C—(CH,),CHj Jﬁ_
) T 0 I ERAR RS RY RO O ENII (a) 2-heptanone ;’_1
1 [ T \; T T T | | I ‘ ‘ I ‘ T
1‘1718%7 f}i [ [ mi“lii H!‘i‘
i iRaNiE 1 i
2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600

wavenumber (cm l)
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ll- Analyse de spectre

Fonction aldéhyde:

wavelength (um)

3 5 55 6 7 08 910 11 12 13 14 1516
T T THTL T T Tl
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N | LR e - CH;3CH,CH,—C—H {—

B AT AT ¢=0 1 T (b) butyraldehyde ||

I e stretch EESER H"'V%V

i i -;‘wv'“‘“u‘[; I\\“ Al [
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I- Analyse de spectre

Fonction amide:

213 141516

i N— H awrerch bl

3500 2000 1800 1600
wavenumber fem 1)

15
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ll- Analyse de spectre

Fonction nitrile:

wavelength (um)

:I’) 5 5:5 6 ? § ? 10 l‘l 12 l|3 l|4 lﬁ 16
T P | 1EE EEEERENE:
I | N L/
| | |/ AVAVIS
‘ | LY/ 1
i C=N i
ch 2249 ‘
il s i
e e ‘ butyronitrile
i [Tl CH4CH,CH,C =N/
‘ 3500 2500 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600

wavenumber (cm™ I)
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I- Analyse de spectre

Aspirine:
- = Tl i
80 i !
02( \ ‘M IE WH
o i O ] i
ol = srEe= e | (i
OH 0 ’[ 1455,850m ’] m;%m”
1749 4bcrAP4 BPem-1 m‘}‘ 3 91503cm 1

cm-1

16
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ll- Analyse de spectre

Tamoxiféne: anticancéreux (sein), voie orale

MICRONS NICOLET 208X FT-IR
25 26 27 28 29 3 a5 4 45

.ﬁj\s 1 \:\v az
TN AV AT a1 A A |
(LAY - . A~N
VIR AT ?
I | |
IR A n
; N Imy ]

f
|

Y]

AT L L An
[ 1

4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1200 1000 800 600 450

1600 1
WAVENUMBERS
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I- Analyse de spectre

Paracétamol:

T

“ O-H =4 N-H

163200

N-C=0

00 3600 300 zm 2400 2000 1200 1600 1400 1200 1000 00 330

17
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ll- Analyse de spectre

%T

1

Ibuproféne (AINS):
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. N o L | b
2 N [ i [
- \ A ! l l
" MY | AVVISEN
2 Wb | aiprolde |\
ﬂll { 1183 23cm-1 S8
! 1 1418,81cm-1
10 So=izs

cm-1

I- Analyse de spectre

%T

100

Prednisone (corticoide, anti inflammatoire stéroidien):

nSS / Pharmacie

A,

\

]
wj’\

1709,

1511.10c

m-1

1652.97cm-|

2500

1000

500450
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lll- Dossier pharmaceutique

Dossier AMM

Partie Il Documentation chimique, pharmaceutique, biologique et
biotechnologique

- Partie IIB Méthode de Préparation
- Partie IIC Controle des matiéres premiéeres
- Partie IID Controle des produits intermédiaires (si nécessaire)

- Partie llE Contrdle du produit fini
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D/ \)K \/0\/ YOH H
cyclobutanal 2-hutanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal
100
o
#
u
250
H
£
E
W
c
i
&
A
o T T T T T T T
000 000 2000 1500 1000 00
wavenumber el
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Exercice

cyclobutanal

100

o L

2-butanone

Ry O

ethyl vinyl ether

You

2-methyl-2-propen-1-ol

o]

S

2-methylpropanal

Transmittance %T
:

4000

T
3000

T
2000

wavenumber e’

1

T
1500

T
1000

T
500
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Exercice

cyclobutanol

100

o0

2-butanone

Ny O~

ethyl vinyl ether

Yon

2-methyl-2-propen-1-ol

H

2-methylpropanal

Tranzmittance %T
B

4000

T
000

T
2000
wavenumber cm’

1

T
1500

T
1000

500
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Exercice

100

e

cyclobutanal

A

2-butanone

o]

o

2-methylpropanal

N Ny o

ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol

Transrittance %T
£

o
4000

T
3000

T T T T
2000 1500 1000 500
wavenumber et
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OH

uf

cyclobutanol

100

A

2-butanone

se ey
ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal

Transrittance %T
h

o
4000

T
3000

T T T T
2000 1500 1000 00
wavenumber cn'l
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Exercice

o L

Ry O H

You

cyclobutanol 2-butanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal
100
=3000
=
#
u
250
H
£
E
W
£
i
E
1A | rdabipde - aldehyde ¢-H bend
2813
2-methylpropanal  [[/2977
sp3 C-H
2872 1733 C=0
o T T

4000

T T
1500 1000

1

T
2000

500
wavenumber o’

PASS — LASS / Pharmacie

Exercice

o
cyclobutanol 2-butanone

100

O YOH H

ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal

=3000

Owertone of 1716

Transrnittance %T
n
a
L

2-hutanone

B

1365 1170 C-CO-C bend

CH3C=0 bend
1716 ¢=o

000 3000

T T T T
2000 1500 1000 500

wavenumber et
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Exercice

OH (o]
|:|/ \)k \’0‘\/ Y\OH H
cyclobutanol 2-butanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal
10 3000]
.
#
M
504
m
£
E
-
o
=
broad
H-bonded i
2874
¥ 109F C-O
C Peve 'gg;g cyclobutanal
o
4000 ; 3000 ! EOIOO 15'00 lOIOO 50'0

wavenumber cm?!
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Exercice

OH o]
D/ \)K \/0\/ YOH H
cyclobutanal 2-hutanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal

100

000 Overtone of 896

Transrittance %T

896 =CH;

1036
-0

2-methyl-2-propen-1-0l

T T T T
4000 3000 2000 1500 1000 500
wavenumber et

23
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Exercice

OH (o}
|:|/ \)k \’0‘\/ Y\OH H
cyclobutanol 2-butanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal
100 3000
.
# 3136
w sp? ¢-HA4 3121
250 3050 Two C=C abzorptions
£ : reflect two distinct and
H significant conformars
- 2934 of this molecule
H 2507
g 2883 | 3oy
2984
1841
C=¢C
ethyl vinyl ether sava
E
o T T T T T
4000 3000 2000 1500 1000 500
wavenumber o't
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Exercice

HIT-NO=2434 [SCORE= ( 1[S0BS-N0=-3230 [IR-NIDA-61328 : KBR DISC
4 *-HYDROXYRCETANILIDE
CaHgh0p
100
3
g
H
£+
£
H
E
o T T T T T T T
4000 3000 2000 1500 1000 500
MAVENUNBER! -1
3126 30 | 1867 4 | 1373 63 | 108 71 | Tie ez
31658 33 1624 &0 1329 52 970 77 689 57
349 37 | 1611 21 1261 21 | ese 78 | eso 79
3114 48 | 1667 14 | 1244 37 | @39 a1 | eze 77 H NH—C—CH,
303 64 | 1SI6 26 | 1238 45 | sos 42 | eos 72 ”
29530 77 | 1503 13 | 1228 34 | 797 €0 | 521 as &
2796 79 1444 22 1173 64 724 6B B04 B3
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Exercice

Laquelle de ces molécules correspond le mieux au spectre IR ci-dessous ?

(0]
a) )J\/\ b)

Wavenumber (cm-1)
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Exercice

Laquelle de ces molécules correspond le mieux au spectre IR ci-dessous ?

Wavenumber (cm-1)

25



29/01/2026

Exercice

Laquelle de ces molécules correspond le mieux au spectre IR ci-dessous ?

3000

2000
Wavenumber (cm-1)
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Merci de votre attention

Nicolas Gouault/UFR Pharmacie - Rennes
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