VIno¢ty charakteristickych vibraci vybranych funk¢énich skupin

Pouzité zkratky:

intenzita: s - silnd, m - sttedni, w - slabd, v - proménna, br - Siroky pas

vibra¢ni kmity: v - valen¢ni, 8 - deformacni, y - mimorovinny, ® - v&jifovy (angl. wagging),

p - kyvadlovy (angl. rocking), as - antisymetricky, s - symetricky, d - degenerovany,

komb. p. - kombinaéni pasy, R - alkyl, Ar - aryl.

V nasledujici tabulce jsou uvedeny charakteristické pasy jednotlivych typl funkénich skupin.

Jelikoz se pfi pouziti této tabulky ptfedpokladd postup od nejvysSich vinoctl, je tabulka

uspofadana dle vlnoctd vzdy prvniho charakteristického fundamentdlniho pasu funkéni

skupiny. Cilem interpretace naméfeného spektra je nalézt, pokud mozno vSechny

charakteristické pasy dané funk¢ni skupiny a tim potvrdit jeji pfitomnost v molekule. Pokud

ve sloupci “Dalsi charakteristicky pas‘ narazite na tento znak “-*, znamena to, ze jste u konce

potvrzovani funkéni skupiny.

Intenzita
pasu

Vlinocet

(em™) Vibrace

voda — v organickém rozpoustédle

3760-3580 m-s Vas(H20)
3640-3520 w-m, br vs(H20)
1645-1615 w, br 8(H20)
alkohol

3670-3580 v v(O-H)
3590-3400 v v(O-H)
3550-3230 m-s, br v(O-H)
3200-2500 v, br v(O-H)
1410-1310  m-s,br = §(C-O-H)
1440-1260  m-s,br = §( C—O-H)

Funk¢éni
skupina

H,O
H;0O
H;0O

-OH
1zolované

-OH
intramolekularni
H-vazba

-OH
intermolekularni
H-vazba

-OH
chelatovana

R3C-OH (terc.)
nebo
Ar-OH (fenol)

R>CH-OH (sek.)

-1-

Komentar

voda v nepolarnim rozpoustédle

ve zted. nepolarnich roztocich,
bez vlivu H-vazeb = uzky pas

vlnocet koncentra¢né nezavisly,
pas §irsi nez pro izolované -OH,
ale uzsi nez v pripadé
intermolekularnich H-vazeb
vyskyt v pevnych a kapalnych
latkach, vlnocet klesa s rostouci
koncentraci

vyskyt v pevnych a kapalnych
latkach, obvykle §irsi pas,
vlnocet koncentracné nezavisly

u R3C-OH jde o rovinnou vibraci
O-H, u Ar-OH jde o kombinaci
def. vibr. O-H a valen. vib. C-O

rovinna vibrace O—H

Dalsi
charakter.
pas

3640-3520
1645-1615

terc./Ar-OH
1410-1310
prim./sek.-OH
1440-1260
terc./Ar-OH
1410-1310
prim./sek.-OH
1440-1260
terc./Ar-OH
1410-1310
prim./sek.-OH
1440-1260
terc./Ar-OH
1410-1310
prim./sek.-OH
1440-1260
Ar-OH
1260-1180
R;C-OH
1210-1100
R,CH-OH



1260-1180

1210-1100

1150-1075

1090-1000
900-800
900-800
800-750

S

S

S

S
m
m
m

Kkrystalova voda

3600-3100
1630-1600

karboxvylova Kvselina

m
m

3580-3500

3300-2500

2700-2500

1800-1740

1740-1700

1710-1660

1715-1690

1440-1395

1380-1280

1320-1210

1190-1075

970-875

960-875

w-m

m, br

2]

m, br

m, br

primarni amin

3550-3330
3450-3250

3450-3160

1650-1580

w-m
w-m

w-m, br

w-m, br

S(0-H) +
v(C-0)
v(C-C-0)
v(C-C-0)
v(C-C-0)
v(C-C-0)
v(C-C-0)
8(C-0)

V(HzO)
8(H,0)

v(O-H)

v(O-H)

komb. p.

v(C=0)
v(C=0)
v(C=0)

v(C=0)

v(C-0) +
8(0-H)

5(0-H)
v(C-0)
v(C-0)
v(O-H)

v(O-H)

VaS(NHz)
vs(NH>)

V(NHz)

S(NH,)

¢i RCH,-OH
(primarni)

Ar-OH

R;C-OH
R,CH-OH
RCH»-OH
RCH»-OH
R,CH-OH

R;C-OH

H>O
H>O

-COOH
monomer
-COOH
dimer

-COOH
dimer

R-COOH
monomer
R-COOH
dimer
Ar-COOH
dimer

a,3-nenas. alif.

kys. (dimer)
-COOH
dimer
-COOH
monomer
-COOH
dimer
-COOH
monomer
-COOH
dimer
-COOH
monomer

-NH>
-NH>

-NH»

-NH>

kombinace deformac¢ni vibrace
O-H a valen¢ni vibrace C-O

¢asto multipletni pas
charakt. pas pro primarni alkohol

ve spektrech pevnych latek

ostry pas, obvykle pozorovan
pouze v plynné fazi
vlnocet klesa s rostouci
koncentraci

skupina past, svrchni a

kombinac¢ni pfechody mezi rovin.

vibr. O—H a valen. vibr. C-O

nasycena alifaticka kyselina,
ve zfedénych roztocich ¢i parach

nasycena alifaticka kyselina

kombinacni pés valencni a
deformacni vibrace

nekdy dublet

mimorovinna vibrace O-H...O

mimorovinna vibrace O-H...O

vliv inter H-vazeb <nez u OH,
vlnocet s rost. koncentraci klesa
pokud je vzorek v konden. stavu,
je pritomen tento pas a chybi
pasy 3550-3330 a 3450-3250
nuzkové vibrace

1150-1075
RCH,-OH
1090-1000

800-750
900-800
900-800

1630-1600

1800-1740

2700-2500

R-COOH
1740-1700
Ar-COOH
1710-1660

o,B-nenas.
1715-1690

1380-1280
1440-1395
1440-1395
1440-1395
1320-1210
1190-1075
970-875

960-875

3450-3250

1650-1580

1650-1580

Ar: 1360-1250



1360-1250 m
1295-1145 w
1240-1020 w-m
1120-1020 w
895-650 m-s, br
primarni amid
3540-3480 m-s
3420-3380 m-s
3375-3320 m-s
3205-3155 m-s
1690-1650 s
1650-1590 w-m
1420-1400 m
1170-1130 A4
750-600 m, br
600-550 m-s
sekundarni amin
3500-3300 \'Y
3450-3400 M
1580-1490 w-m
1360-1250 m-s
1280-1180 m
1190-1170 m
1145-1130 m
750-700 s, br
sekundarni amid
3460-3420 m-s
3370-3270 m
3180-3140 m
3100-3070 W
1700-1630 s
1570-1510 S
1450-1440 m
1350-1310 w-m
1305-1200 w-m
820-780 m-s, br
770-620 m, br
alkyn
3340-3280 m-s
2260-2190 v
2150-2100 w-m
1375-1225 w-m
1020-905 w-m
730-575 m-s
aromat

v(C-N)
p(NH>)
v(C-N)
p(NH>)
O)(NHz)

Vas(NHz)
VS(NH2)
VaS(NHz)
VS(NH2)
v(C=0)
3(NH,)
v(C-N)
p(NH)
3(NH,)
S(N-C=0)

v(NH)
v(NH)

S(NH)

V(C Ar—N)

v(Cr—N)
Vas(C-N-C)
vs(C-N-C)
o(NH)

v(NH)

v(NH)
v(NH)
2x3(NH)
v(C=0)
S(NH)
S(NH)
v(C-N)
v(C-N)
Y(NHz2)
Y(NHz2)

v(C-H)
v(C=C)
v(C=C)
2x®(C-H)
v(C—C=C)
8(C-H)

AI’-NHz
R-NH»
R-NH,

Ar-NH»

-NH»

-CO-NH»
izolované
-CO-NH;
asociované
-CO-NH»
-CO-NH;
-CO-NH;
-CO-NH»
-CO-NH»
-CO-NH;

R-NH-R
Ar-NH-R
Ar-NH-Ar
-NH-
Ar-NH-R
Ar-NH-Ar
Ar-NH-R
R-NH-R
R-NH-R
-NH-

-CO-NH-
1zolované
-CO-NH-

asociované
pomoci H-vazeb

-CO-NH-
-CO-NH-
-CO-NH-
-CO-NH-
-CO-NH-
-CO-NH-
-CO-NH-

-C=C-H
R-C=C-R'
-C=C-H
-C=C-H
-C-C=C-H
-C=C-H

kyvadlova vibrace

kyvadlova vibrace
v¢jitova vibrace

ve zfedénych nepolarnich
roztocich
v pevném stavu nebo
v pritomnosti H-vazeb
amid |
amid II
amid III
vétSinou nezietelny

vliv inter H-vazeb <nez u OH,
vlnocet s rost. koncentraci klesa

byva skryt Ar pasem 1580 cm’!

v¢jitova vibrace

pokud je pifitomna cis a trans
izomerie = tvorba dubletu
trans amid
cis amid
trans, svrchni prechod amidu 11
amid I
amid II, trans
amid II, cis
amid II1, cis
amid 111, trans
cis amid
trans amid

ostry pas
pas chybi u symetrické molekuly

svrchni ton vibrace 730-575

2 pasy v ptipad¢ osové symetrie

R: 1295-1145
1120-1020
1240-1020

895-650
895-650

3420-3380
1690-1650
3205-3155
1690-1650
1650-1590
1420-1400
1170-1130
750-600
600-550

1580-1490
1580-1490

Ar: 1360-1250

R: 1190-1170
1280-1180

750-700
1145-1130
750-700

1700-1630

3100-3070
1700-1630
1700-1630
1570-1510
1305-1200
1350-1310
820-780
770-620

2150-2100
1375-1225
1020-905
730-575



3105-3000

2000-1650

1625-1590

1590-1575
1525-1470
1470-1430

960-900
940885
900-860
880-830
870-860
865-810
860840
860-780
860-780
850-840
830-760
820-765
820-720
790-720
780-760
780-760
740-690

730-660
710-680

710-670

okolo 670
alken
3100-3050

3020-2960

3065-3010

1830-1770

1680-1620

<

<

v(CH)

kombinac¢ni
+ svrchni p.
v(CH)

v(C=C)

v(C=C)
v(C=C)
v(C=C)

y(CH) 1H
v(CH) 1H
v(CH) 1H
v(CH) 3H
y(CH) 1H
v(CH) 1H
v(CH) 2H
y(CH) 2H
y(CH) 2H
v(CH) 1H
v(CH) 3H
v(CH) 3H
v(CH) 5SH
v(CH) 4H
v(CH) 2H
v(CH) 2H
v(CH) 3H
v(CH)
Y(CC)
v(CH)
Y(CC)
v(CH)
Y(CC)
v(CH) 6H

VaS(ZCHz)

VS(ZCHz)

v(C-H)

2xy(CHy)

v(C=C)

=C-H v Ar

Ar

Ar

Ar

Ar

Ar

Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar
Ar

Ar

Ar

>C=CH,
>C=CH,

vnitini dvojna v.

-CH=CH-

>C=CH,

-C=C-

né¢kolik past (max. 5), pocet
klesa s ristem substituce jadra,
pro Ar-NO, okolo 3100 cm'!
skupina 2-6 past,
charakteristicky tvar pro typ
substituce
obvykle 1600 cm!, v pfipadé
molekul se sttedovou symetrii
tento pas v IC chybi
intenzivni pfi konjugaci, v
pripad¢ alkyl. substituenti se jevi
jako raménko na pasu 1600 cm'!
obvykle 1490 cm’!

1,3-disubstituovany benzen
1,2,4-trisubstituovany benzen
pentasubstituovany benzen
1,3-disubstituovany benzen
1,2,4,5-tetrasubstituovany benzen
1,3,5-trisubstituovany benzen
1,2,4-trisubstituovany benzen
1,4-disubstituovany benzen
1,2,3,4-tetrasubstituovany benzen
1,2,3,5-tetrasubstituovany benzen
1,2,3- trisubstituovany benzen
1,3-disubstituovany benzen
monosubstituovany benzen
1,2-disubstituovany benzen
1,2,4-trisubstituovany benzen
1,2,4-trisubstituovany benzen
1,2,3-trisubstituovany benzen

1,3,5-trisubstituovany benzen
1,3-disubstituovany benzen

monosubstituovany benzen

benzen

snadno rozpoznatelny

¢asto tvoii raménko na soused.
silngj$im pasu vas(CH3)

plati pro cis i trans formu

svrchni piechod 915-885 cm’!

izolované dvojné vazby, pas
chybi v pripad¢ symetrické

2000-1650

1625-1590

1590-1575

1525-1470

1470-1430
960-660

v zavislosti

na substituci
880-830
860840

820-765
730-660
780-760

740—-690
710-680
710-670

3020-2960
1830-1770

izolované

1680-1620
konjugované

1660-1580

1675-1625

1425-1260
v zavislosti



1660-1580

1675-1625
1420-1405
1425-1355
1350-1340
1340-1260
1320-1290
1295-1200
1000-960
980-955
980-880
915-885
850-790
730-650
alkan
2975-2950
2940-2915

2885-2865

2870-2840

3060-2950
3045-2900
2945-2785
3045-2965
3010-2960
2970-2840
3030-2950
2985-2920
2880-2815
3000-2965
2955-2935
2930-2920

2890-2880
1480-1440
1475-1435
1460-1390

1445-1385

1390-1335

w-m

v(C=C)

v(C=C)
8(CHa)
8(C-H)
8(C-H)
8(C-H)
8(C—H)
p(C-H)
Y(C-H)
Y(C-H)
Y(C-H)
v(CH>)
Y(C-H)
Y(C-H)

Vas(CH})
VaS(CHz)

VS(CH3)

VS(CHz)

Vas(CH3)
Vas(CH3)
VS(CH3)
VaS(CHz.)
Vas(CH3)
vy(CHs)
VaS(CHz.)
VaS(CHz.)
vy(CH3)
Vas(CH3)
VaS(CHz.)
VS(CH3)

v(CH)
8(CH)
84s(CHs)
84s(CHs)
8(CH)

ds(CHa3)

-C=C-C=C-

>C=CH,
>C=CH,
R-CH=CH-R'
RR'>C=CH-R"
R-CH=CH-R'
>C=CH,
R-CH=CH-R'
-CH=CH,
R-CH=CH-R'
R-CH=CH-R'
>C=CH,
RR'>C=CH-R"
R-CH=CH-R'

-CH;
-CH,

-CH;

-CH»

Z-CHj3
Z-CHj;
Z-CHj;
(C=0)-CH;
(C=0)-CHj
-(C=0)-CHj
-O-CHs
-O-CH3
-O-CH3
AI’-CH3
Ar-CHj;
Ar-CHj;

>CH-
-CH,-C-
-CH,-O-
CH;-C-
CH;-O-

CH;3-(C=0)-C-

CH;-(C=0)-O-
_CH»-X

CH;-C-
CH;-O-

-5-

molekuly
konjugované dvojné vazby,
poloha pasu klesa se stupném

konjugace, ¢asto dva pasy: slabsi
u 1650 cm™ a siln&j$i u 1605 cm’!

nizkova vibrace
cis-disubstituovany alken
trisubstituovany alken
trans-disubstituovany alken

cis-disubstituovany alken

trans-disubstituovany alken
cis-disubstituovany alken

trisubstituovany alken
cis-disubstituovany alken

vinocet roste s elektronegativnim

substituentem

plati pro methylovou skupinu
v blizkosti Z: -C=N, -NH;

plati pro methylovou skupinu
vedle karbonylové skupiny

plati pro methylovou skupinu
vedle kyslikového atomu

plati pro methylovou skupinu
na aromatu

nuzkova vibrace CH,, muze se
prekryvat s pAsem Ar nebo -CHj3

mozny prekryv s pasem Ar nebo

-CH>-

vlnocet plati i pro CH3-(S=0)-C-

a CH3-N<, CH;-Ar

X: -(C=0)-, -C=C-, -C=C-, -Ar,

-C=N, -NO,, -Cl, -Br

viz niZze uvedeny text

na substituci

1420-1405

1320-1290

1295-1200
850-790
980-955
915885
980-880
915885
730-650

2885-2865
2870-2840
1475-1435
nebo
1460-1390
1480-1440
nebo
1445-1385
3045-2900
2945-2785
1475-1435
3010-2960
2970-2840
1460-1390
2985-2920
2880-2815
1475-1435
2955-2935
2930-2920
1460-1390

1360-1320
785-720
zavisinan

1390-1335

1385-1330

785-720
zavisi na n
1255-1130
odkaz plati



v ptipadé
dubletu

Pokud jsou dvé ¢i tii CHj; skupiny pfipojeny na stejny uhlikovy atom, dochazi k energetické rezonanci a tvorbé
spektralniho dubletu. V piipadé vyskytu dubletu, jehoz ob¢ slozky jsou zhruba stejné intenzivni, je ve struktufe
latky ptitomno rozvétveni >C(CHas)y; v pfipadé dubletu, jehoz slozka o niz§im vInoctu je zhruba

potvrzena piitomnost skupiny CH;-C- ¢i CH3-O- a zdrovein vylouceno mozné vyse uvedené rozvétveni.

1390-1340

1370-1310
1360-1320
1340-1300
1255-1245
1225-1165
1175-1165
1150-1130
1020-980
930-925
840-790
785-750
785-770
745-735
735-725
725-720
aldehyd
3470-3320
2900-2800

2745-2650

1740-1720
1715-1685
1705-1685

1450-1325

975-780

thiol

2600-2520
750-585

oxid uhlidity - plyn

m-S

m-S

w-m

W
W

okolo 2350
670
isokyanat
2300-2250
1460-1340

nitril
2260-2200

ds(CHa3)

ds(CH3)
8(C-H)
ds(CH3)
v(C-C)
v(C-C)
v(C-C)
skeletalni
skeletalni
skeletalni
skeletalni
p(CHy)
p(CHy)
p(CHy)
p(CHa)
p(CHa)

2xv(C=0)
v(C-H)

v(C-H)

v(C=0)
v(C=0)
v(C=0)

p(C-H)
§(C-H)

v(S-H)
v(C-S)

v(CO,)
§(COy)

vas(NCO)
v{(NCO)

v(C=N)

CH;-(C=0)-C-
CH;-(C=0)-0O-
CH3-N<
-C-H, nasyc.
CH3;-(S=0)-C-
-C(CHs);
-C(CHas);
-CH(CHz3),
-CH(CHs),
-C(CHs);
-C(CHs);
-CH(CHs3),
-CH,-CHx-
-(CH)\-
-(CHa),-
-(CHa2),-
-(CHa2),-

>C=0
-CHO

-CHO
obvykle 2720

R-CHO
Ar-CHO
a,3-nenas. ald.

-CHO
-CHO

x#2
n=1
n=2
n=>3
n>3

1. svrchni ptechod C=0
oba pasy vznikaji interakci
valen¢ni vibrace C—H a
svrchniho pfechodu def. vibrace
S(C-H) - (Fermiho rezonance)
nasyceny alifaticky aldehyd
aromaticky aldehyd
nenasyceny alifaticky aldehyd
svrchni pfechod této vibrace je
ve Fermiho rezonanci s v(C-H)

obvykle dublet 2360 a 2335 cm!

velmi uzky pas (kyanidova jehla)

1225-1165
1020-980
1150-1130
840-790
930-925

2900-2800
2745-2650
R: 1740-1720
Ar: 1715-1685
af3:1705-1685
1450-1325
1450-1325
1450-1325

975-780

750-585

670

1460-1340



anhvdrid karboxylové kyseliny

1850-1800
1790-1740
1830-1780
ester
~ 3450

1800-1750
1750-1720
1740-1705
1730-1705
1730-1715
1310-1250
1310-1250
1275-1185
1200-1130
1215-1180
1160-1050
1150-1100
Kketon

3500-3260 w

1745-1715
1705-1660
1325-1175

okolo 1300 m

1225-1075
okolo 1100
karboxylat
1695-1540
1440-1335
terciarni amid
1670-1630

870-700 w

620-570
nitrosloucenina
1570-1485
1385-1315

1000-850
terciarni amin
1380-1265

ether
1310-1210
1120-1020
1155-1060
1140-900

S
S
S

v v v Yy wn ¥

S

m-s, br

S

N

S
S

w-m

m-s
1240-1030 m

©v o wn »n wn

Vas(C=0)
vy(C=0)
v(C=0)

2xv(C=0)
v(C=0)
v(C=0)
v(C=0)
v(C=0)
v(C=0)
Vas(C-0-C)
Vas(C—O-C)
Vas(C-0-C)
vs(C—0—-C)
v(C-0-C)
vs(C-0-C)
vs(C—0—-C)

2xv(C=0)

v(C=0)
v(C=0)

v(CC)
v(CCC)
V(CaC)
Vas(CCC)

Vas(COOY)
vs(COO")

v(C=0)
Vas(C-N-C)
8(N-C=0)

Vas(N02)
vs(NO>)
v(C-N)

v(C-N)
v(C-N)

Vas(C—0—C)
vy(C-0-C)
Vas(C—0—C)
v(C-0—C)

-CO-0-CO-
alifaticka kys.
-CO-0-CO-

>C=0
fenyl ester
R-CO-O-R'
>C=C-(C=0)-0O-
Ar-CO-O-R
H-CO-O-R
>C=C-(C=0)-0O-
Ar-CO-O-R
R-CO-O-R'
>C=C-(C=0)-0O-
H-CO-O-R
R-CO-O-R'
Ar-CO-O-R

>C=0

R-CO-R'
Ar-CO- nebo
R-CO-R'
Ar-CO-Ar(-R)
Ar-CO-
R-CO-R'

-COOr
-COOr

-CO-N<
-CO-N<C
-CO-N<C

-NO,
-NO»
-C-NO,

terc. arom. amin
R:N

Ar-O-R
Ar-O-R
R-O-R'
R-O-R'

separace obou karbonylovych
past je obvykle 60 cm’!
aromaticka kys.

1. svrchni pfechod C=0
miize byt i vinyl ester
nasyceny alifaticky ester
o,B-nenasyceny alifaticky ester
aromaticky ester
mravencan

§irsi nez u ketond
obvykle $irs$i nez u ketont

1. svrchni ptechod C=0

nasyc. keton nebo cyklicky keton
o,B-nenas.keton

pii delsich fetézcich nékolik past

obvykle 2 az 3 pasy
stejny vinocet v pevn. i kapal. s.

chybi v pfipad¢ formamidu

AI‘-NRz, AI’zN-R, AI‘3N
dublet

aromaticky ether

aromaticky ether
nasyceny alifaticky ether
nasyceny alifaticky ether

1790-1740

1800-1705
1310-1250
1275-1185
1310-1250
1310-1250
1215-1180
1200-1130
1150-1100
1160-1050

R: 1745-1715
Ar ¢i o,p
1705-1660
1325-1175
okolo 1300
okolo 1100
1225-1075

1440-1335

870-700
620-570

1385-1315
1180-850

1120-1020

1140-900



