InfraCervena spektroskopie
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IC spektroskopie

@A 14 . C
absorpce zafeni = absorpce energie E = h;

Mnohem mensi zmény energetickych stavil, nez v UV-Vis
spektrometrii : rotacni a vibracni energie 1-300 pm
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model - kvantovy harmonicky oscilator - stejné vzdalené energetické hladiny

piechod dvou vibra¢nich hladin s kvantovym cislem 0 - 1 = fundamentalni
frekvence (0 -2 =2. harmonicka, 1.overtone atd.)

molekuly = anharmonické oscilatory - rozdilné vzdalenosti hladin + vice atomu !!!
Slozity vibraéni pohyb si lze ROZLOZIT (vektorové) na nékolik NORMALNICH
vibraci (vibra¢nich moédu), pti nichz by v§echny atomy kmitaly stejnou,
charakteristickou frekvenci

valencni vibrace - méni se prevazne jen mezijaderné vzdalenosti

symetrické (symetrie molekuly je zachovana) vgq
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antisymetrické (symetrie je porusena) Vas




deformacni vibrace - méni se prevazné velikost valenénich uhld

v

d - nizkové, p - kyvadlové, T - torzni, w- v&jifove aj.

maji-li normalni vibrace stejnou frekvenci (energii) = degenerované
Kolik existuje normalnich vibraci ?7?7?

3N - 6 (nelinearni molekula - napf. H,O 1)

3N - 5 (linearni molekula - napft. CO, 1)

Projevi se vSechny normalni vibrace v IC
spektru ??7?

NE - pouze dochazi-li k periodické zméné
dipolového momentu
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skupina
(vazba)

C-H

typ slouceniny

alkany (-CH,, -

CH,-)
-CH,

alkeny '((=“‘EF-TZ)

aldehydy

na benzenovém

kruhu
alkany
alkeny
alkiny

aromaty

amidy

karboxylove
kyseliny

ketony
aldehydy

estery

Oblast
vinoctu

206558744
1450, 1380
1465

3095-3010
1000-700

2850-2700
900-650

1200-700

1680-1620
2260-2100
1670-1450

~1650
~1710

~1715
~1725
~1735

intenzit
a pasu

silna
stredni
stredni

stredni
silna

slaba

silna

slaba
variab.
variab.

stredni
silna
silna
silna
silna

silna




C-OH

0=C-O-

O-H

N-H

C-N

NO,

alkoholy

estery karbox.
kyselin

ethery

alkohol volny

alkohol s
vodikovym
mustkem

prim. amin, amid
sekundarni amin,
amid

terciarni amin,
amid

aminy

nitrily

nitro skupina

1150-1040

1300-1100

1150-1070

3650-3590

3400-3200

3500-3300

3500

1350-1000

2280-2200

1550,1370

silna

silna

silna

var.
(ostry
pas)
silna
(Siroky
pas)
stfedni

stredni

stredni

silna

silna




n-oktan

1-okten
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poloha
maxima

(cm)
2925
1465

1380

720

oktan

vazba
C-H

C-Hv CH,,
CH,

C-H v CH,

C-H v CH,

vibrace

valencéni

deformacni
rovinna,
nuzkova

deformacni
rovinna,
nUzkova

poloha
maxima

(cm™)
3080

1640

1450

1370

995
915
720

1-okten

vazba
C-Hv CH,

C=C

C-HvCH,a
CH,

C-Hv CH,

alkenicka C-H

vibrace
valenéni

valencéni

deformacni
rovinna, nuzkova

deformacni
rovinna,
kyvadlova

deformacni
mimorovinna

vyklad vibraci oktanu a 1-oktenu: takoveto detailni prirazeni je
obvykle mozné u molekul, které maji do cca 20 atomu




cm-’

CH,

CH,

alkany=parafiny

valenéni vibrace + deformacni vibrace C-C, C-H

valenéni

as 2925
S 2850
as 2960
S 2870

alkeny=olefiny

deformacni

rovinna ndzkova
rovinna kyvadlova
mimorovinna véjifrova
mimorovinna torzni

as
S
rovinna kyvadlova

v(C=C) 1640-1670 cm"’

v(C-H) >3000 cm-’

o(C-H) 1416, 650-1000 cm-' (viz okten)

alkiny

v(C=C) 2260-2100 cm-!
v(C-H) 3333-3267 cm-" (lizky)
8(C-H) 700-610, overtone 1370-1220 (Siroky)

1465
720

1300
1250

1460
1375
1045




Aromaty
C=C 1670 -1450 cm""

C-H deformacni vibrace 900-650 cm-’
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polystyren

empiricky bylo zjisténo, Ze pocet a relativni intenzita pasi

2000-1650 cm! ZAVISI JEN NA TYPU SUBSTITUCE, nikoli na
druhu substituentu

- u monosubstituovanych (1900 -1700) cm™! - 4 pasy

- u disubstituovanych - ortho- 4 pasy, meta- 3 pasy, para - 2 pasy atd.




Oblast tzv. fingerprintu (otisku prstu)

1500 - 500 cm' velké vzajemné ovlivhovani skupin = nelze pfimo pfifazovat skupiny, ale mizeme
najit charakteristicky otisk molekuly = fingerprint.
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