Tabulka |

VInocty charakteristickych vibraci nékterych vazeb a skupin

Vlnocet, Intenzita  Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-

cm™t skupina ticky pas

3760-3580  w-m vas(H20) H20 v rozpoustédle 3620-3500

3670-3580 v v(OH) -OH (izolované, 1420-1260

neinteragujici)

3650-3500 v v(OH) C=N-OH 1690-1650

*3640-3150 m-s,br v(OH) -OH (pevné ¢i kapal. latky) 1440-1290

3620-3500 s, br vas (H20) H20 v rozpoustédle 1645-1615

*3600-3100  s,br v(OH) H20, krystalova voda 1645-1615

3590-3400  v,br v(OH) -OH, intramol. H-vazba 1440-1300
vinocet koncentracné nezavisly

3550-3500  w-m v(OH) -COOH, monomer, 1800-1740
neasociované molekuly

3550-3330 m-w vas(NH2) -NHo>, vliv asociace 3450-3250
mensi nez u -OH

3550-3230  m-s, br v(OH) -OH, dimerni a polymerni 1440-1290
intermol. H-vazba, konc.zavislé

3550-3200  w-m 2x v(C=0) >C=0, 1.svrchni ton, 1720+60
obvykle zky pas

3540-3480 m-s vas(NH2) -CO-NH: 3420-3380

3500-3300 w v(NH) -NH- 1580-1490

3460-3420 m-s v(NH) -CO-NH-, trans 1700-1665

3450-3250  w-m vs(NH2) -NH> 1650-1580

*3450-3300  w-m,br vas(NH2) -NH: 3400-3250

3440-3300 m v(NH) -CO-NH, cis 1700-1665

3420-3380 m-s vs(NH>) -CO-NH: 1690-1670

*3400-3250  w-m,br vs(NH2) -NH: 3210-3160

*3370-3270 m v(NH) -CO-NH-, trans 3100-3070



Tabulka | — pokracovani

Vinocet, Intenzita Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cmt skupina ticky pas
*3360-3320 m-s vas(NH2) -CONH:2 3220-3180
3340-3300 m v(CH) -C=C-H 2140-2100
*3300-2500  m,br v(OH)+ -COOH, charakteristicka 1740-1680
komb.p. skupina past 2500-2700
*3300-3130 v v(OH) -C=N-OH 1690-1650
*3220-3180 m-s vs(NH2) -CONH:2 1670-1650
*3210-3160 w-m,sh 2x3(NHy) -NH>, 1.svrchni ton, zesileny 1650-1580
Fermiho rezonanci,
pozorovatelny u kapalin
3200-2500  v,br v(OH) -OH, intramol. chelata¢ni 1420-1260
H-vazba
*3180-3140 m v(NH) -CO-NH-, cis okolo 3080
*3100-3070 w svrchni ton ~ -CO-NH-, trans 1570-1515
amid.p.ll
3095-3075 m vas(CH2) >C=CH> 1985-1780
3100-3000 m v(CH)+ Ar, n€kolik pasi, pocet klesa 2000-1650
komb.p. s rustem substituce jadra,
pro Ar-NO: derivaty
1. maximum i okolo 3100
*3080 w komb.p.? -CO-NH-, cis 1680-1630
3050-2995 m v(CH) =CH- izolované:
1685-1620
konjugované:
1650-1590
2995-2940  m-s vas(CH3)®  -(C)-CHg, -(0)-CHs 2895-2840
2955-2915 m vas(CH2) -(C)-CHz-, -(0)-CH> 2880-2835
2890-2880 w v(CH) C-H, nasyc. 1340
2895-2840 m-s vs(CHa) -(C)-CHs, -(0)-CH3 1470-1385
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Vinocet, Intenzita Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cmt skupina ticky pas
2880-2830 m vs(CH>) -(C)-CHz-, -(0)-CH> 1480-1385
2830-2810  w-m v(CH) -CHO
2745-2650 w v(CH)+ -CHO, obvykle okolo 2720 1740-1685
svrchni ton
92350 S v(CO») oxid uhli¢ity, obvykle rusi 670
ve spektru dublet 2360, 2335
2285-2250  vs vas(N=C=0) -N=C=0, isokyanat 1460-1340
2270-2200 v v(C=N) -C=N -
2260-2190 w v(C=C) -C=C-, u sym. molekuly chybi -
2140-2100  w-m v(C=C) -C=C-H 1375-1225
2000-1650 w svrchni ton  Ar, skupina 2-6 pasi charakt.  1625-1585
a komb.p. pro typ substiuce
1985-1775 w 2xy(CH) R-CH=CH., RR'-C=CH> 1690-1620
1870-1780  vs vas(C=0) -CO-0-CO- 1800-1710
1840-1770 s v(C=0) B,y- laktony 1370-1160
1800-1710 s vs(C=0) -CO-0-CO-, separace obou -
(C=0) pasti obvykle 60 cm !
1800-1750  vs v(C=0) vinyl a fenylestery 1310-1250
1800-1740 s v(C=0) -COOH, monomerni 1380-1280
1750-1720 s v(C=0) -CO-0-, nasycené estery 1300-1150
1745-1705 s v(C=0) R-CO-R', nasycen¢ ketony 1325-1175
+ cyklické ketony
1745-1650  vs v(C=0) -CHO, POZOR ! ptedchozi 1440-1325
char. pasy 2830-2650
1740-1705 s v(C=0) -CO-0O-, a,B-nenas. estery 1345-1250
1730-1705 s v(C=0) Ar-CO-0O-R, estery aromati 1330-1250
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Vinocet, Intenzita Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cmt skupina ticky pas
1725-1720  vs v(C=0) H-CO-O-R 1195-1180
1725-1700  vs v(C=0) -COOH, dimerni forma 1440-1395
1715-1680  vs v(C=0) Ar-COOH, dimerni forma 1440-1395
1705-1650  vs v(C=0) ArCO-, a,p-nenas. ketony okolo 1300
1700-1665 s v(C=0) -CO-NH- 1550-1510
amid.p.l
1690-1670 s v(C=0) -CO-NH:2 1620-1590
1690-1650 w v(C=N) C=N-OH 1475-1315
1685-1620  w-m v(C=C) >C=Cx<, 1440-1290 a/nebo
>C=CH: 1000-650
*1680-1630 s v(C=0) -CO-NH- 1570-1515
amid.p.l
*1670-1650 s v(C=0) -CO-NH:2 1650-1620
amid.p.|
*1670-1630 s v(C=0) -CO-NX<, stejny vlnocet i -
v roztocich
*1650-1620 w-m O(NH2) -CO-NH: 1420-1400
amid.p.ll
1650-1580  s-m d(NHy) -NH> Ar:1360-1200
R :1100-1000
1650-1590 m v(C=C) -C=C-C=C-, casto dva pasy: -
slabs$i u cca 1650, silng€jsi 1605
1640-1580  vs v(C=0) enol forma B-diketond -
*1645-1615 v d(H20) H20, krystalova v., -
v. v rozpoustédle
1625-1585 v v(C=C) Ar, obvykle 1600 1590-1570
1620-1590  w-m d(NHy) -CO-NH: 1420-1400
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Vinocet, Intenzita Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cmt skupina ticky pas
*1610-1550 s vas(COO™)  -COO 1420-1335
1590-1570 v v(C=C)®@ Ar, intenzivni pouze pii 1525-1470
konjugaci, obvykle 1580
1580-1490 w O(NH) -NH- 1190-1170
*1570-1515 s O(NH) -CO-NH-, trans 1305-1200
amid.p.ll
1570-1485  vs vas(NO2) -NO> 1385-1315
1550-1510 s O(NH) -CO-NH-, trans 1350-1200
amid.p.1l
1525-1470 v v(C=C) Ar, obvykle 1490 a 1465-1415
siln&jsi nez 1600 cm !
1480-1440 m dd(CHa) -(C)-CHs, -(0)-CHs 1395-1345
(miiZe se piekryvat s pasem Ar)
1470-1440 m 3(CH>) -(C)-CHa, -(0)-CH,- 785- 720
(muze se ptekryvat s pasem Ar)
1475-1315 m d(OH) C=N-OH 960- 930
1465-1415 v v(C=C) Ar 900- 670
1460-1340 w vs(NCO) -N=C=0 -
1450-1390 s 3d(CHs) CH3-(C=0)-0-, CHs-N<, 1385-1300
CH;-(C=0)-C-, CH3-(S=0)-C-
1445-1385 m-s 3(CH>) -CH2-(X), X:-(C=0)-, -COOR, 785-720
-C=C-, -C=C-, Ar,
-CN, NOg, CI, Br
1440-1395 w S(OH)+ -COOH, dimerni forma 1320-1210
v(CO)
1440-1325 m d(CH) -CHO 975-780
1440-1390 m d(CH2) -HC=CH, 1300-1290
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Vinocet, Intenzita Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cmt skupina ticky pas
1440-1310 m-s O(COH) terc.-OH, Ar-OH 1260-1100
(pozor na ptekryv past)

1420-1400 m v(CN) -CO-NH:2 1150

amid.p.I11
*1420-1335 m vs(COO") -COO -
1415-1350 w O(CH) -CH=CH-, cis 1000- 665
1395-1345 m-s ds(CH?3) CHzs-(C)-,CHs-(0)-, 1255-1125

(odkaz plati pouze pro dublet)
v pripad¢ vyskytu dubletu, jehoz ob¢ slozky jsou zhruba stejné intenzivni, je ve struktuie latky pfitomno rozvétveni
pfitomna skupina -C(CHs)s. Pokud ve spektru studované latky neni ptitomen dublet, ale pouze singlet, je tim
potvrzena piitomnost skupiny CHs-(C)- ¢i CH3-(0)- a zaroveti vylouc¢eno mozné vyse uvedené rozvétveni.
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-CO-0O-, a,B-nenas. estery,

pas $irsi nez u ketoni

1190-1075
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Vlnocet, Intenzita  Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cm™t skupina ticky pas
cca 1340 w o(CH) -C-H, nasyc. -
1340-1300  m-s 8s(CHa) CHs-(S=0)-C- -
1330-1250  vs vas(COC) Ar-CO-0O-R, sirsi nez u ketont  1150-1080
1325-1290 w v(CH) -CH= 1000- 665
1325-1175 m-s v(CC) R-CO-R' 1100
(Casto obtizné rozpoznatelny)
1320-1310 m-s v(CO) -COOH, 955-915
dimerni forma, nékdy dublet
1305-1200 w amid.p.1I -CO-NH-, trans, obvykle 1260 770- 620
okolo 1300 m 8(C-CO-C)  Ar-CO-Ar(-R), 1225-1075
obecné nekolik past
1300-1290 w 3(CH) -CH=CH: 995-900
1300-1150  wvs vas(COC) R-CO-0-R, nasyc. 1160-1050
(obvykle $irsi nez u ketontt)
1280-1180 s v(CrN) Ar-NH-R -
1275-1230  vs vas(COC) =C-0-C 1120-1020
1260-1150 s v(CO) Ar-OH -
1255-1245 m v(CC) -C(CH3)3 1225-1165
1225-1165 m v(CC) -C(CH3)3 930- 925
1225-1075 s V(CaC) Ar-CO- -
1220-1190 w >C(CHa): -
1215-1100 s v(CO) RsC-OH, (terc.) -
1200-1150 s vs(COC) R-CO-O-R', a,B-nenasyc. -
1195-1180  vs vas(COC) HCOOR 1160-1050
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Vlnocet, Intenzita  Prifazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-
cm™t skupina ticky pas
1190-1170 m v(CN) R2NH 750- 700
1190-1075 s v(CO) -COOH, monomerni forma -
1175-1165 m v(CC) -CH(CHa), 1150-1130
1160-1050 s vs(COC) R-CO-0O-R’, nasyc. -
1155-1060 s vas(COC) -O-, alifat.ethery 1140- 900
1150-1130  w-m -CH(CHj3): 840- 790
1140- 900 S vs(COC) -O-, =C-0O-C, alifat.ethery -
1130-1065 s v(CO) R2CH-OH, (sekund.) -
okolo 1100 m v(CCC) R-CO-R', n&kolik pasti -
pfti delsich fetézcich
1100-1000  w-m v(CN) RNHo, ¢asto prekryt ostat. pasy 900- 650
1085-1020 s v(CO) R-OH, (primar.) -
995- 980 S v(CH) -CH=CH: 915- 905
980- 955 S v(CH) R-CH=CH-R, trans -
975-780  w v(CH) -CHO -
960- 930 m v(NO) -C=N-OH -
955- 915 m,br v(OH) -COOH, dimerni forma -
930- 925 m -C(CHa)s -
915- 905 S v(CH) R-CH=CH> -
900- 650 s,br y(NH) -NH: -
900- 830 m-s v(CH) Ar, izolovany H: subst. 1,3-, -
1,2,3,5-,1,2,45-,1,2,3,4,5-
895- 885 S v(CH) RR’, C=CH> -
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Vinocet, Intenzita Piirazeni Funk¢ni Dalsi charakteris-

cm™t skupina ticky pas

860- 800 S v(CH) Ar, 2 soused. H-atomy: -
subst. 1,4-, 1,2,3,4-

850-790 s v(CH) RR'C=CHR" -

840- 790 w -CH(CHs3)2 -

820- 760 m v(CH) Ar, 3 soused. H-atomy: 730- 680
subst. 1,3-, 1,2,3-

cca 800 m-s,br vy(NH) -NH-CO-, cis -

785-750  w-m p(CHa) -CHa-CHy, x#2 -

770- 735 S v(CH) Ar, 4 soused. H-atomy: 1,2- -

770-735 s v(CH) Ar, 5 soused. H-atomii: 730- 680
monosubstit.

770- 620 m,br v(NH) -NH-CO-, trans -

750- 700 s,br o(NH) -NH- -

750- 600 m,br vY(NH>) -CO-NH: -

750- 735 w-m p(CH>) propyl, (CH2)n-(O)-, n>4 -

735- 720 w-m p(CH) (CH2)n-(C)-, n>3 -

730- 665 m v(CH) R-CH=CH-R), cis -

730- 680 S v(CH) Ar, monosubstit., -
1,3-,1,2,3-,1,2,4-

695-575 Mm-S 8(CH) -C=C-H -

okolo 670 S v(CH) Ar, 6 soused. H-atom1, -
benzen

9670 W 8(CO2) CO,, oxid uhligity -

Poznamka:  Valenéni vibrace vas(CHs) by méla byt spravné oznacena va(CHs). Oznadeni vas
se vSak bézn¢€ pouziva, a bylo proto zachovano i v této tabulce.
@ Konjugace benzenového jadra s dalsi funkéni skupinou.



Pouzité zkratky:

Intenzita: s - silna, m - stfedni, w - slaba, v - proménna, br - Siroky pas, sh - raménko (anglicky
shoulder).

Popis vibra¢nich kmitt: v - valen¢ni, 6 - deformacni, y - mimorovinny, o - kyvavy (anglicky
wagging), p - kolébavy (angl. rocking), as - antisymetricky, s - symetricky, d - degenerovany,
amid.p. I - Il - ozna¢eni amidickych pasu I - III, vystihujici silné spiazeni vibraci v amidech,
komb.p. - kombinac¢ni pasy. R - alkyl, Ar - aryl.

Vysvétlivky:

Bézné jsou uvedeny vinocty ziskané ze spekter roztoki latek v organickém rozpoustédle.
Odlisuji-li se charakteristické vinocty ze spekter pevnych, kapalnych ¢i silné asociovanych
vzorki, pak jsou oznaceny symbolem *; charakteristiky plynnych latek symbolem 9.
Absorpcni pas je charakteristicky pro uvedenou funkéni skupinu. V ptipadech, kdy poloha
absorp¢niho pasu zavisi na zbytku molekuly, absorp¢ni pas charakterizuje podtrZzenou ¢ast
molekuly. Zbytek (alkylovou skupinu, aromat, atd.) je nutno prokazat nalezenim jemu
odpovidajicich absorpénich pasi.

Pri hledani v tabulce se predpoklada postup od vyssSich vinocti k niz§im. V rubrice "Dalsi
charakteristicky absorpcni pas" je uvedena oblast, ve které se musi vyskytovat absorpéni pas
(¢ vice pasit) charakteristicky pro danou funkéni skupinu. Pokud dalsi vinocet uveden nenti, je
tim seznam absorpcnich past vyznamnych pro charakterizaci dané funkéni skupiny vycerpan.
V piipadech, kdy se v dané oblasti ptekryvé absorpce funkénich skupin, je samoziejmé nutné
zkoumat vSechny moznosti, které pro pfitazeni ptichazeji v uvahu.



