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Kvalitativńı analýza
Rozděleńı oblast́ı spekter

I NIR (0,7 – 2,5 µm; 14 000 - 4 000 cm−1) - infračervená
spektroskopie v bĺızké oblasti – p̌revážně overtony a kombinačńı
vibrace. Intenzita pás̊u je nižš́ı než v MIR oblasti a pásy se často
p̌rekrývaj́ı.

I MIR (2,5 – 25 µm; 4 000 - 400 cm−1) - infračervená
spektroskopie ve sťredńı oblasti – základńı vibrace molekul.

I FIR (25 – 1000 µm; 400 - 10 cm−1) - infračervená spektroskopie ve
vzdálené oblasti – vibrace vazeb kov-halogen, deformačńı vibrace
skeletu molekul.
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Kvalitativńı analýza
Důležité oblasti v MIR spektru

I 4000-2500 cm−1 oblast valenčńıch vibraćı X-H

I 2500-2000 cm−1 oblast trojných vazeb

I 2000-1500 cm−1 oblast dvojných vazeb

I 1500-600 cm−1 oblast otisku prstu (fingerprint)
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence

Sloučenina Skupina Vlnočet [cm−1]

Alkany
C−H 2850-3000
C−C 800-1000

Aromáty
C−H 3000-3100
C−−C 1450-1600

Alkeny
C−H 3080-3140
C−−C 1630-1670

Alkyny
C−H 3300-3320
C−−−C 2100-2140

Alkoholy
O−H 3300-3600
C−O 1050-1200

Alkyny
C−H 3300-3320
C−−−C 2100-2140

Aldehydy
C−−O 1720-1740
C−H 2700-2900

Karboxylové kyseliny
C−−O 1700-1725
O−H 2500-3300
C−O 1100-1300
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence

Vibrace Vlnočet [cm−1]
C−H valenčńı 3100-3000
Kombinačńı, overtony 2000-1700
C−−C 1650-1430
C−H deformačńı v rovině kruhu 1275-1000
C−H deformačńı mimo rovinu kruhu 900-690
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence

I Se vzr̊ustaj́ıćı hmotnost́ı halogenu klesá hodnota vlnočtu vazby C−X.

I V tabulce jsou shrnuty vibrace vazeb C−X u alifatických uhlovod́ık̊u.

Vazba Vlnočet [cm−1]
C−F 1150-1000
C−Cl 800-700
C−Br 700-600
C−I 600-500
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence

Ion Vlnočet [cm−1]

CO2−
3

1450-1410
880-800

SO2−
4

1130-1080
680-610

NO−
3

1410-1340
860-800

PO3−
4 1100-950

SiO2−
4 1100-900

NH+
4

3335-3030
1485-1390

MnO−
4

920-890
850-840

M−H
2250-1700
800-600

M−X 750-100
M−−O 1010-850
M−−N 1020-875
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Kvalitativńı analýza
Charakteristické frekvence

I Spektra anorganických sloučenin zpravidla obsahuj́ı méně pás̊u, ty
jsou šiřśı a nalézáme je i na nižš́ıch vlnočtech, často až ve FIR
oblasti.

I Látky obsahuj́ıćı pouze iontovou vazbu, nap̌r. NaCl, neposkytuj́ı IR
spektrum v MIR oblasti. Pozorovatelné jsou pouze mř́ıžkové vibrace.

I Stupeň hydratace sloučeniny ovlivňuje vzhled spektra.

10 / 26



Kvalitativńı analýza
Základńı pravidla pro interpretaci vibračńıch spekter

1. Nejprve se pod́ıvejte na oblast vyš̌śıch vlnočt̊u (>1500 cm−1) a
hledejte výrazné pásy.

2. Pro každý významný pás si p̌ripravte seznam možných p̌rǐrazeńı.

3. Oblast nižš́ıch vlnočt̊u použijte pro potvrzeńı nebo vyvráceńı
p̌ŕıtomnosti funkčńıch skupin.

4. Nesnažte se p̌rǐradit každý pás ve spektru.

5. Pokud je to možné, hledejte pro každou funkčńı skupinu v́ıce pás̊u,
nap̌r. aldehydy by měly ḿıt pás okolo 1730 cm−1 a zároveň i pás v
oblasti 2900-2700 cm−1. Pokud některý z pás̊u chyb́ı, skupina
pravděpodobně ve struktǔre p̌ŕıtomna neńı.

6. Intenzity pás̊u berte v úvahu pouze orientačně.

7. V závislosti na technice mě̌reńı a stavu vzorku (kapalný, pevný,
roztok) může docházet k malým změnám v poloze pás̊u.

8. Pozor na pásy náležej́ıćı rozpouštědlu.
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Kvalitativńı analýza
Vod́ıkové vazby

I Př́ıtomnost intra- i intermolekulárńıch vod́ıkových vazeb ovlivňuje
śılu vazby a t́ım i polohu odpov́ıdaj́ıćıho pásu ve spektru.

I T́ımto způsobem může rozpouštědlo ovlivnit vzhled spektra, nap̌r.
voda, diethylether, chloroform, atd.

I Se vzr̊ustaj́ıćı teplotou docháźı k oslabováńı vod́ıkových vazeb a t́ım
k posunu odpov́ıdaj́ıćıch pás̊u k vyš̌śım hodnotám vlnočtu.

Tabulka: Závislost vlnočtu vibrace OH skupiny fenolu na koncentraci dioxanu v
CCl4

1

Konc. dioxanu [%] νOH νOH fenol-dioxan ∆ν
0,0 3611 - -
2,3 3612 3377 235

22,1 3610 3365 245
72,5 - 3347 263

100,0 - 3338 272

1J. Am. Chem. Soc., 1963, 85 (4), 371–380
12 / 26

http://dx.doi.org/10.1021/ja00887a001


Kvalitativńı analýza
Izotopická substituce

I Izotopická substituce
usnadňuje interpretaci
vibračńıch spekter

I Nedocháźı ke změně
geometrie molekuly, ale
změńı se hmotnost
atomů a t́ım i poloha
absorpčńıch pás̊u

I νe = 1
2π

√
k
µ

I µ = m1m2

m1+m2

I Těžš́ı izotop způsobuje
posun pásu k nižš́ım
vlnočt̊um
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Kvalitativńı analýza
NIR

I Oblast 700-2500 nm, tj. 14 000-4 000 cm−1.

I V této oblasti jsou p̌revážně kombinačńı vibrace a overtony (vyš̌śı
harmonické). Ty poskytuj́ı málo intenzivńı, široké pásy, které se
často p̌rekrývaj́ı.

I Výhodou je jednoduš̌śı instrumentace (lze využ́ıt skleněnou nebo
ǩremennou optiku), citlivěǰśı detektory.

I Voda v této oblasti absorbuje relativně málo, takže ji lze použ́ıt jako
rozpouštědlo.

I Využit́ı v lékǎrstv́ı a zdravotńı diagnostice, potraviná̌rském a jiném
pr̊umyslu, astronomii, . . .

I Jako mě̌ŕıćı techniky se využ́ıvaj́ı:
I transmisńı technika
I difuzně-reflexńı technika
I ATR
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Kvalitativńı analýza
NIR
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Kvalitativńı analýza
NIR

I NIR spektrum kapalného ethanolu
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Kvalitativńı analýza
Ramanova spektroskopie

I Komplementárńı metoda k IR spektroskopii

I Principem je nepružný rozptyl LASERového zá̌reńı na vzorku

I Vhodněǰśı pro nepolárńı sloučeniny

I Lze použ́ıt vodu jako rozpouštědlo

I Zpravidla užš́ı pásy než v IR spektrech

I Jednoduchá p̌ŕıprava vzorku

I Mě̌reńı může komplikovat fluorescence vzorku

I Dražš́ı hardware
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Kvalitativńı analýza
Ramanova spektroskopie

I Pomoćı Ramanovy spektroskopie
lze studovat kvalitu grafenu a určit
počet vrstev vzorku

I Pás D (1350 cm−1) odpov́ıdá
poruchám ve struktǔre grafenu.

I Pás G (1583 cm−1) odpov́ıdá
valenčńım vibraćım vazeb C-C,
najdeme ve všech systémech s sp2

uhĺıky.

I V p̌ŕıpadě nečistot nebo výskytu
náboje na povrchu grafenu,
najdeme v bĺızkosti pásu G i méně
intenzivńı pás D’ (1620 cm−1).

I Pás G’ v oblasti 2500-2800 cm−1

se označuje jako 2D-pás, nalezneme
ho u všech systému s sp2 uhĺıky.
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Kvalitativńı analýza
Databáze spekter

I sdbs.riodb.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre index.cgi
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Kvalitativńı analýza
Databáze spekter

I sdbs.riodb.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre index.cgi
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Kvalitativńı analýza
Databáze spekter

I http://webbook.nist.gov/chemistry/
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Kvalitativńı analýza
Databáze spekter

I http://webbook.nist.gov/chemistry/
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Kvantitativńı analýza

I Lambert-Beer̊uv zákon – Aλ = ελlc
I Aλ - absorbance vzorku p̌ri vlnové délce λ
I ελ - absorpčńı koeficient p̌ri vlnové délce λ. Je charakteristický pro

každou sloučeninu.
I l - délka kyvety
I c - koncentrace vzorku

I Pro stanoveńı koncentrace se využ́ıvá kalibračńı ǩrivka.

I Pás zvolený pro analýzu muśı splňovat několik požadavk̊u:
I Vysoký molárńı absorpčńı koeficient
I Neměl by se p̌rekrývat s jinými pásy
I Měl by být symetrický
I Závislost absorbance na koncentraci by měla být lineárńı
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Kvantitativńı analýza
Stanoveńı koncentrace kofeinu v roztoku
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Kvantitativńı analýza
Stanoveńı koncentrace kofeinu v roztoku

Koncentrace [mg.cm−3] Absorbance p̌ri 1656 cm−1

0 0.000
5 0.105
10 0.190
15 0.265
20 0.333
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