PRILOHA — INTERPRETACE RAMANOVYCH SPEKTER

Frekvence jednotlivych vibraénich modu jsou nezavislé na tom, zda je sledujeme
pomoci infratervené Ci Ramanovy spektrometrie. OdliSnosti v obou typech spekter
jsou v intenzitach pasu, které souviseji s odliSnymi vybérovymi pravidly pro tyto dva
typy vibracni spektroskopie.

V nize uvedené Tabulce | je pfehled vybranych pasu vyznamnych typu latek
s udaji o relativnich intenzitach v Ramanovych spektrech.

PFi hledani v tabulce se predpoklada postup od vyssSich vinoctld k niz§im. V
rubrice "DalSi charakteristicky pas" je uvedena oblast, ve které se musi vyskytovat
spektralni pas (Ci vice pasl) charakteristicky pro danou funkéni skupinu. V nékterych
pfipadech je odkaz na S$irSi oblast, ktera je rozdélena na dil€i podoblasti napfiklad
s ohledem na vliv okolnich skupin, vétveni skeletu apod. Pokud odkaz na dalSi
vinocet (vinoctovy interval) uveden neni, je tim seznam typickych past vyznamnych
pro charakterizaci dané funkéni skupiny vy€erpan. V pfipadech, kdy se v dané oblasti
prekryvaji pasy vice funkCnich skupin, je samozfejmé& nutné zkoumat vSechny
moznosti, které pro pfifazeni pfichazeji v uvahu. Je tfeba zvazovat vzajemné
prekryvy pasl a brat v potaz zastoupeni rlznych funkénich skupin v molekule.
Jestlize je dana funk&ni skupina malo zastoupena v molekule, vesSkeré jeji pasy
budou slabsi vi¢i dominantnimu typu skeletu &i pfevazujicimu typu funkéni skupiny.

Tabulka | byla sestavena na zakladé udajua prevzatych znize uvedenych
publikaci. Pfi sestavovani byl bran zfetel na vyznamné typy funkénich skupin resp.
hlavni typy skeletu organickych molekul a fada detailnich informaci byla vynechana.
Tato tabulka neni ur€ena pro detailni interpretaci Ramanovych spekter, jejim ucelem
je shrnuti pouze zakladnich charakteristik dilezitych pro vyuku principll Ramanovy
spektroskopie, a to vSak nejen v ramci uvedené laboratorni ulohy.

1/ G. Socrates: Infrared and Raman Characteristic Group Frequencies, J.Wiley,
Chichester Third Edition 2001.

2/ N. P. G. Roeges: A Guide to the Complete Interpretation of Infrared Spectra of
Organic Structures, J.Wiley, Chichester 1993.

3/ Spectool for Windows 2.1, A Hypermedia Book for Structure Elucidation of
Organic Compounds with Spectroscopic Methods, Chemical Concepts, Weinheim
1994,



Tabulka I. VInocty charakteristickych vibraci nékterych vazeb a skupin v Ramanovych
spektrech

VInodet,cm'  Intenzita PFiFazeni Funkéni skupina DalSi charakteristicky pas

voda — v organickém rozpoustédle

3760-3580 vw-w  ve(H:0)  H,0 3640-3500
3640-3500 w-m, br v,(H,0)  H,0 1640-1605
1640-1605 vw §(H,0) H,0 ;

voda — Kkrystalova, rozpoustédlo
3600-3100 m,br v(OH) H,0 1645-1615
1645-1600 v 3(H,0) H,0, -

alkoholy, fenoly

3670-3580 VW-W, v(OH) -OH, izolované 1420-1260
— bez vlivu vodikovych mastkt, 0zky
3600-3400 VW v(OH) -OH, intramol. H-vazba 1440-1300

— vyznamny vliv intramolekularnich vodikovych mistku,
vinocet koncentracné nezavisly, $irsi nez pro izolované —OH, uzsi nez
v ptipad¢ intermolekuldrnich mastkt
3600-3150 vw-w,br v(OH)-OH, pevné ¢i kapal. 1. 1440-1290
— vyznamny vliv intermolekularnich vodikovych mistkt ,
vinocet s rostouci koncentraci klesa

3200-2500 w, br v(OH) -OH, pevné ¢i kapal. 1 . 1440-1290
- chelatovana —OH skupina

1440-1310 m-w 3(COH) terc.-OH, Ar-OH 1260-1100
(pozor na piekryv past)

1400-1260 m-w d(COH) ROH, R,OH, (prim. a sek.)  1150-1000

1260-1170 m-w v(CO) Ar-OH -

1215-1100 m-s v(CO) R;C-OH, (terc.) 800-750

1150-1070 s-m v(CO) R,CH-OH, (sekund.) 900-800

1090-1000 s-m v(CO) R-OH, (primar.) 900-800

900-800 s-m v(CCO) R-OH, (primar.) -

900-800 s v(CCO) R-OH, (sekund.) -

800-750 s 8 (CO) R;C-OH, (terc.) -

karboxylové kyseliny — nedisociovana forma, izolované molekuly

3580-3500 A v(OH) -COOH, monomer 1800-1740
neasociované molekuly

1800-1740 w-m v(C=0) -COOH, monomerni 1380-1280

1380-1280 m-w 3(OH) -COOH, monomerni 1190-1075

1190-1075 w v(CO) -COOH, monomerni forma -

karboxylové kyseliny — nedisociovana forma, asociované molekuly

3200-2230 vw-w, br v(OH)-COOH, dimerni, asoc. 1725-1700
vlnocet s rostouci koncentraci klesa, intermol. H-vazba
1725-1700 w-m v(C=0) -COOH, dimerni forma 1440-1395

1725-1700 — nasycené kys.,
1710-1680 — nenasycené a Ar kys.

1440-1395 w-m 8(OH)+ v(CO) -COOH, dimerni forma 1320-1210

1320-1210 v (m-s) v(CO) -COOH, dimerni forma 970-875
dimerni forma, nékdy dublet

970- 875 m,br v(OH) -COOH, dimerni forma -

-



karboxylové kyseliny — disociovana forma (anion), asociované molekuly

1655-1540
1440-1335

w
m-S

aminy — primarni

3550-3280

vlnocet s rostouci koncentraci klesa,

m-w

vi(COO™)  -COOr
v(COO) -COOr
§irsi pas s raménky (dva az tii piky)

Vas(NH2) -NH;

intermol. H-vazba,

$irSi pas v ptipadé chemicky ¢isté latky v kondenzované fazi

3450-3160

vlnocet s rostouci koncentraci klesa,

VW-w

VS(NH2) 'NHZ

intermol. H-vazba,

Sirsi pas v ptipadé chemicky Cisté latky v kondenzované fazi

1650-1580 w d(NH,) -NH, Ar: 1360-1240
R :1295-1145
1360-1240 m-w v(CN) ArNH, 1120-1020
1295-1145 m-w p(NH») RNH,, ¢asto prekryv pasi 1240-1020
1240-1020 m-s v(CN) RNH,, ¢asto prekryv pasi -
1120-1020 m-w p(NH») ArNH,, casto piekryv past 1120-1020
aminy — sekundarni
3500-3300 w v(NH) -NH- 1580-1490
1580-1490 w d(NH) -NH - R: 1190-1170
pro ArNH riziko piekryvi Ar:1360-1250
1360-1250 m-w v(CN) Ar,NH, Ar-NH-R 1280-1180
1280-1180 m-w V(CgrN) Ar-NH-R -
1190-1170 m Vas(CNC) R,NH 1145-1130
1145-1130 m-w vs(CNC) R,NH 1145-1130
750- 700 w,br o(NH) -NH- -
amidy - primrni
3540-3320 m-w v .s(NH>) -CO-NH, 3420-3180
niz8i vinocet pii vlivu H-vazby, Sirsi pas v ptipad€ chemicky ¢isté latky v kondenzované fazi
3420-3180 m-w vs(NH,) -CO-NH, 1690-1640
niz8i vinocet pii vlivu H-vazby, Sirsi pas v ptipad€ chemicky ¢isté latky v kondenzované fazi
1690-1640 m-w v(C=0) -CO-NH,, amid I 1640-1590
1640-1590 w-m d(NH,) -CO-NH,, amid II 1420-1400
1420-1400 m v(CN) -CO-NH,, amid III 1170-1130
1170-1130 VW p(NH,) -CO-NH,, nezfetelny 600-550
600- 550 m d(N-C=0) -CO-NH, -
amidy - sekundarni
3460-3270 m-w v(NH) -CO-NH-, trans 1700-1665, 3100-3070
SirSi pas v ptipadé chemicky ¢isté latky v kondenzované fazi
3180-3140 m-w v(NH) -CO-NH-, cis 1700-1630
3100-3070 VW svrchni ton  -CO-NH-, trans 1700-1665
od amid.p.II, velmi slaby, Casto nezfetelny
1700-1630 w-m v (C=0) -CO-NH-, amid I 1570-1510
1570-1510 m-w d(NH) -CO-NH-, amid II 1305-1200
1350-1310 s v(CN) -CO-NH-, amid III, cis 820-780
1305-1200 s v(CN) -CO-NH-, amid III, trans 770-620
obvykle okolo 1260 cm™
820-780 m-s,br  y(NH) -NH-CO-, cis -
770- 620 w,br v(NH) -NH-CO-, trans -

3

1440-1335

3450-3160

vliv mens$i nez u —-OH

1650-1580

vliv mensi nez u —-OH



amidy - terciarni

1670-1630
870-700
620-570

w-m v(C=0)
S Vs(C-N-C)
m d(N-C=0)

alkyny (alkiny) — alkylacetylény

3340-3280
2150-2100
1020-905
370-220

w-m v(CH)

s-m v(C=C)
w-m v (C-C=C)
w-m d(-C=C-H)

alkyny (alkiny) — dialkylacetylény

2260-2190

VS-S v(C=C)

u symetrické molekuly vs

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

-C=C-H
-C=C-H
H-C=C-C
-C=C-H

-C=C-

alkeny — vinyl a vinyliden derivaty (koncova dvojna vazba)

3120-3050
3050-2960
1685-1620
1440-1360

1320-1250
1180-1010
980- 810

m Vas(CHyp)

m vs(CHp)

S v(C=C)

m-s d8(CH,)
pozor na piekryvy past
m-w S(CH)

m d (CH)

w y(CH)

>C=CH,
>C=CH,
>C=CH2
>C:CH2

>C:CH2
>CH:CH2
>CH:CH2

870-700
620-570

2150-2100
1020-905
370-220

nékdy doprovazen pasem okolo 2310 cm™

3050-2960
1685-1620
1440-1360
1320-1250

1180-1010
980- 810

alkeny, cykloalkeny a jejich derivaty — (vnitfni dvojna vazba, dvojné vazby)

3060-2995 m v(CH) =CH- izolované: 1685-1620
konjugované: 1660-1580

1685-1620 S-Vs v(C=C) >C=C<,izolované 1440-1190
1660-1580 s-m v(C=C) -C=C, konjugované 1440-1190

poloha pasu klesa se stupném konjugace, konjugace s C=C, Ar, C=0
1440-1340 s-m v(C=C) cyklické, vice C=C vazeb -

vibrace nenasycenych kruhi
1350-1340 w S(CH) >C=CH-, trisub. 850-790
1350-1260 W-VW S(CH) -HC=CH-, trans 1000- 910
1295-1190 s-m p(CH) -HC=CH-cis 980- 880
1000- 910 m v(CH) R-CH=CH-R, trans 630- 430
980- 880 m v(CH) R-CH=CH-R, cis 730- 660
850- 790 w v(CH) RR>C=CH-R" -
730- 660 w v(CH) R-CH=CH-R, cis -
630- 430 w v(CH) 8(CH) R-CH=CH-R, trans -
aromatické uhlovodiky
3105-3000 m-s v(CH) Ar 1630-1590

néekolik past, pocet klesa s riistem substituce jadra

pro Ar-NO, derivaty 1. maximum i nad 3105
1630-1590 m-s v(C=C) Ar, obvykle 1600 1590-1575
1590-1575 v v(C=C) Ar, 1525-1470
1525-1470 w v(C=C) Ar, obvykle okolo 1490 1470-1425
1470-1425 w v(C=C) Ar 1290- 990

interval zavisi na typu subst.,

pro Ar, 1,2,4,5-tetrasubstit., penta- a hexasub.piimy odkaz do oblasti v celkovém intervalu 575- 385
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1290-1130 m S(CH) Ar, 1,4-disubstit. 880- 790
1270-1220 m S(CH) Ar, 1,2,4-trisubstit. 680- 610
1190-1070 w S(CH) Ar, 1,2,3,4-tetrasubstit. 585- 565
1170-1120 m S8(CH) Ar, 1,2,3,5-tetrasubstit. 580- 505
1150-1030 m-s S(CH) Ar, 1,2,3-trisubstit. 670- 500
1140-1020 m-s 3(CH) Ar, 1,2-disubstit. 790-650
1040-990 m-vs 8(CH) Ar, monosubstit. 710-605
1025-990 Vs 3(CH) Ar, 1,3-disubstit., 800-660
Ar, 1,3,5-trisubstit. 535-495
880- 790 s v(CH) Ar, 1,4-disubstit. -
800- 660 m-s Y(CH)y(CC) Ar, 1,3-disubstit. -
790- 650 s v(CH)y(CC) Ar, 1,2-disubstit. 590-510
710- 605 m-w v(CC),y(CH)Ar, monosubstit. -
680- 610 m-s v(CC) Ar, 1,2,4-trisubstit. -
670- 500 s v(CC) Ar, 1,2,3-trisubstit. -
590- 510 m-s v(CC) Ar, 1,2-disubstit. -
585-565 S v(CC) Ar, 1,2,3,4-tetrasubstit. -
580- 505 % v(CC) Ar, 1,2,3,5-tetrasubstit. -
575- 545 S-Vs v(CC) Ar, pentasubstit. -
535- 495 m-s v(CC) Ar, 1,3,5-trisubstit. 280- 250
470- 420 s-m v(CC) Ar, 1,2,4,5-tetrasubstit. -
415-385 s-m v(CCO) Ar, hexasubstit. -
280- 250 m-s v(CC) Ar, 1,3,5-trisubstit. -
alkany, alkylové ietézce
2995-2940 m Vas(CH3) -CH; 2895-2840
2955-2915 m Vas(CHy) -CH,- 2880-2835
2895-2840 m-s vs(CH3) -CH; 1470-1385
2880-2830 m-s vs(CH,) -CH,- 1480-1385
1480-1440 w-m d(CHy) -(C)-CH,, -(0)-CH,- 1305-1295
(muze se piekryvat s pasem Ar, -CH;)  (odkaz plati pouze pro -(CH,),-
n>2)
1470-1440 m 84(CH3) -(C)-CHj3;, -(0)-CH;, 1395-1345
(muze se prekryvat s pasem Ar, -CH,-)
1450-1390 w 84(CH3) CHj;-(C=0)-0-, CH;3-N<, 1385-1300
CHj;-(C=0)-C-, CH;3-(S=0)-C-
1445-1385 m d(CHy) - CH,-X, X:-(C=0)-, 785-720
-COOR, -C=C-, -C=C-, Ar, -CN, NO,, Cl, Br
1395-1345 w-m ds(CH3) CH;-(C)-,CH3-(0)- 1255-1130
dublet typicky pro rozvétveni (odkaz plati
pouze pro dublet)
1385-1330 w-m ds(CH3) CHj;-(C=0)-, CH;3-(C=0)-0- -
1370-1310 w-m ds(CH3) CH;-(N<) -
1360-1320 A4 S(CH) -C-H, nasyc. -
1340-1300 w 3s(CH3) CH;-(S=0)-C- -
1305-1295 m d(CHy) —(CHy),- 1100-1040
n>2, intenzita roste s n
1255-1245 m v(CC) -C(CH;); 1225-1165
1225-1165 m v(CC) -C(CHa); 1020- 980
1175-1165 w v(CC) -CH(CHs;), 1150-1130
1150-1130 w -CH(CH;), 955-900
1100-1040 m-s v(CCC) - (CHy),- 900-800
1020- 980 m-s v(CC) -C(CHa); 930- 925
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930- 925
955-900 m
900-800
840- 790
785- 750
750- 735
735- 720
495-490
360- 270

aldehydy
2850-2800

2745-2650

1745-1650

1440-1325
975- 780

thioly
2600-2520
750- 570
410-200

fosfiny
2460-2100

1150-965

isokyanaty
2295-2250
1460-1340
650-580

nitrily
2270-2200

390-340
200-160

thiokyanaty
2185-2135

1090-925
700-670
660-610

isothiokyanaty
2150-1990

1250-925
690-650

S-m

m-s

m-s

m,br
s
s

-C(CHs)3

v(CC), §(CCH) -CH(CHs),

skeletalni
skeletalni
p(CH,)
p(CHy)

p(CHy)
skeletalni

v(CH)

7(CH2)n'

-CH(CHj,),

-CH,-CH,, x#2

propyl, (CH3),-(0)-, n>4
(CH3),~(C)-, n>3
-CH(CH3),

-C(CHj3)3

-CHO

n&kdy raménko pasu pod 2745 cm’™

v(CH)

-CHO

efekt Fermiho resonance

v(C=0)

-CHO

360-270
840-790
750-720
495-490

2745-2650

1745-1650

1440-1325

vy$§i hodnota vlnoc¢tu pro nasycené alifatické aldehydy
hodnota vInoctu se snizuje vlivem konjugace C=0 vazby
s C=C, Ar apod. v okoli

3(CH) -CHO 975-780
v(CH) -CHO -

v(SH) -SH 750-570
v(CS) -C-SH 410-200
d(CS) -C-SH -

v(PH) -PH 1150-965
5(PH) -PH -
Vis(N=C=0) -N=C=0, 1460-1340
vs(N=C=0) -N=C=0 650-580
d(N=C=0) -N=C=0 -

v(C=N) -C=N 390-340
velmi uzky pas odkaz plati pouze pro alifatické nitrily
8 (C-C=N) -C-C=N 200-160
skeletalni ~ -C-C=N -

v(C=N) -S-C=N 1090-925
velmi uzky pas

vs(S-C=N) -S-C=N 700-670
Vus(-C-S-C)  -C-S-C=N 660-610
v(-C-S-C)  -C-S-C=N -
Vis(N=C=S) -N=C=S 1250-925
Vi(N=C=S) -N=C=S 690-650
O0(N=C=S) -N=C=S -



B.y- laktony

1840-1770 m-w v(C=0) B,y-laktony 1370-1160
1370-1160 w v(CO) B,y-laktony -

estery

1800-1750 m-w v(C=0) vinyl a fenylestery 1310-1250
1750-1720 m-w v(C=0) nasycené estery 1300-1150
1740-1705 m-w v(C=0) -CO-0O-, a,pB-nenas. estery 1335-1250
1730-1705 m-w v(C=0) Ar-CO-O-R, estery aromata  1330-1250
1335-1250 m-s V4s(COC) -CO-0O-, a,B-nenas. estery, 1200-1130

pas Sirsi nez u ketont

1330-1250 m-s V4(COC) Ar-CO-0-R, sirsi nez u ketona 1150-1080
1300-1150 v (W-s)  v,(COC) R-CO-O-R, nasyc. 1160-1050

(obvykle $irsi nez u ketontl)

1200-1130 W v(COC) R-CO-O-R', a,B-nenasyc. -

1200-1180 m-s Vas(COC) HCOOR 1165-1050

1165-1100 w vs(COC) HCOOR 775-620

1160-1050 w v(COC) R-CO-O-R', nasyc. -

1150-1080 w vs(COC) Ar-CO-O-R -

775- 620 m 3(0CO) HCOOR -

ketony

1750-1690 m v(C=0) R-CO-R,' nasycené ketony 1325-1175

1705-1650 m-w v(C=0) ArCO-, a,B-nenas. ketony 1320-1280

1325-1175 m-w v(CC) R-CO-R' 1170-1095
(Casto obtizné rozpoznatelny)

1320-1280 m 8(C-CO-C) Ar-CO-Ar(-R), 1225-1075

obecné nékolik pasi

1225-1075 m V(Ca,C) Ar-CO- -

1170-1095 m-w Vas(CC(=0)C)R-CO-R/, 800-700
nekolik past pti delsich fetézcich

800-700 m-s vs(CC(=0)C) R-CO-R' 630-580

630-580 s-m 3(CC(=0)C) R-CO-R' -

nitroslouceniny

1570-1485 m-w Vas(NO») -NO, 1385-1315

1385-1315 S-vs Vs(NO») -NO, 1180-850

1180- 850 s-m v(CN) -C-NO, -

Poznamka: " Valen&ni vibrace v.(CH;) by méla byt spravné oznacena vg(CH;z). Oznadeni
Vas se vSak bézné pouziva, a bylo proto zachovano i v této tabulce.

Pouzité zkratky:

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

Popis vibracnich kmit: v - valen¢ni, 6 - deformacni, y - mimorovinny, ® - kyvavy
(anglicky wagging), p - kolébavy (angl. rocking), as - antisymetricky, s - symetricky, d -
degenerovany,

amid I - III - oznaCeni amidickych past I - III, vystihujici silné spfazeni vibraci v
amidech, komb.p. - kombinacni pasy. R - alkyl, Ar - aryl.
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