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| Espectro de Infrarrojo
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No todas las vibraciones fundamentales de una
molécula dan bandas de absorcion de radiacion
electromagnética

Considerar:

% Las moléculas diatbmicas en las que los dos atomos son iguales (O,,
N,) solo producen vibraciones simeétricas y por tanto no son activas en
el IR.

% Moléculas simétricas como CH,, CCl,, CzHg, etc. no tienen momento
dipolar permanente, pero se puede desarrollar durante Ila vibracion y
son capaces de absorber radiacion infrarroja.

< No deben coincidir en la misma frecuencia varias Vvibraciones

fundamentales.
» La banda debe ser suficientemente intensa.



Caracteristicas de los espectros

La intensidad de las bandas puede ser expresada en absorbancias (A)
o su reciproco, % de transmitancia (T).
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Figure 15.3 The IR spectrum of octane, plotted as transmission (left) and absorbance (right).

En general, entre mayor es la complejidad de las moléculas mayor es
la complejidad del espectro. Por ello, resulta improductivo realizar un
analisis a fondo de todas las sefales.



Caracteristicas de los espectros

Es muy importante identificar las bandas de las diferentes matrices.
APPENDIX A TRANSPARENT REGIONS OF SOLVENTS AND MULLING OILS

Wavelength (CM™1)

3600 3200 2800 2400 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600
Solvents® 34100 30|00 26|OO 22]oo
Carbon disulfide  Fr-———-9-—--—~-—--—- - ——— | ——— e 5 | i S e
Methylene dichloride |————+ el e i e e e [ —— -
Chloroform ~ F=————1 e ————g— == [ — ———— -——= -
Carbon tetrachloride r—————p—————|————p————g—————————y s e e i ————
Tetrachloroethylene r----4+--——-------pr--——-"9--""""-"—"——"—p—-——-— ——
Methylene dibromide -————-+ —— ] — | R S e
Bromoform ~  F—-———1 — — ] R e e [ S Bt [ —— ——( — — ——
Mulling Oils®
Nujol® === —1 e e e T e B ieantatats petalatate iatatatad R
Hexachlorobutadiene |-——-—-4-—-—=-—-=———f————q4—-————-——— e e et = ]
Fluorclube®  —  eessgpeseedlomosmenoriis S i o e =

“The open regions are those in which the solvent transmits more than 25% of the incident light at 1 mm thickness.
" The open regions for mulling oils indicate transparency of thin films.



Caracteristicas de los espectros

Algunas bandas de IR presentan diferentes formas al cambiar de matriz.
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Comparacion de la vibracion C=0 de la ciclopentanona en diferentes
medios.
a) Disolucién de CCl, b) Disolucion de disulfuro de carbono
b) CHC, d) Pelicula liquida.

S, Martinez, 2023-| ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Interpretacion
de espectros
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Metodologia de interpretacion
Uniones C-H de alcanos

Banda de 1380 cm-i,
caracteristica de metilos se

Bandas entre 2850 - 3000 cm -1 dobletea cuando hay isopropilos

o ter-butilos.
C - H, saturados ------ alcanos
CH2 y/o CH3 isopropilo
Bandas alrededor de 1460 cm ! e
Confirmacion CH2 y /o CH3 1380 cm -+ 1360 cm
Bandas alrededor de 1380 cm - “
Presencia de CH3 / Terbutilo

\

1380cm -t 1360cm

S- Martinez , 20251 ANALITICA EXPERIMENTAL Il, 1607



Metodologia de interpretacion

Uniones C-H de alcanos

Bandas entre 2850 - 3000 cm -1
C - H, saturados ------ alcanos
CH, y /o CH,

Bandas alrededor de 1460cm !

Bandade 720cm 1

Se presenta cuando hay = 4

metilenos (CH,) juntos. .
Confirmacion CH, y /o CH,

Bandas alrededor de 1380 cm -1

Presencia de CH,

S. Martinez , 2023-I ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



TABLA IR-I ALCANOS

Grupo N° de onda Intensidad Ongen Notas
(cm™) (mor™-1-car”]
. 2970~2950 |ch 70 | B
2880~2860 |m 30 vs -CHj 2830~2815 (2 35~75) en -OMe, ausente en -OEt.
(1)-CH; 2730~2820 (2 15~21) en -NMe, ausente en -NEt.
..................................... 2820-2710 en metilendioss.
_M0-14%) fme by d " N
1385~1365 [ch 15 5 -CH; Doblete en gem-dimetilos (ver (5)-(7)). Junto a
carbonilos ver (11)-(13).
2035~2915 |ch 75 vy -CH>-
T 2865-2845 |cb 45 " T - U
" 1470-1445 |m 8 |7 tijera -CHy- 1345 en ciclopentanos. 1450 en ciclohexanos. Se
S R [ desplaza por hiperconjugacion (ver (14)-(16)).  __
(2) -CH>- 730~710 ch 3 rocking -(CH))e- Presente cuando n>4. Ocasionalmente como

doblete en solidos. Mas alto a menor n. Propilo
743~734; Etilo 790~770. El -CH;- también tiene
bandas de flexion en ~1300 (e=1). Los espectros
de solidos con cadenas largas y grupos polares
termunales (acidos, ésteres, amudas) muestran una

S. Martinez , 2023-1

serie de banflas regulares entre 1350~1180.

ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



TABLA IR-I ALCANOS

Grupo N° de onda Inmmdad Ornigen Notas
(e o
. 2970~2950 | ch -7.° ........ e |
2880~2860 |m 30 vs -CH; 2830~2815 (2 35~75) en -OMe, ausente en -OEt.
(1) -CH; 2730~2820 (2 15~21) en -NMe, ausente en -NEt.
2820-2710 en metilendioxi. ______________
Doblete en g:ez;x-dxmenlos (ver (5)-(7)). Junto a
carbonilos ver (11)-(13).
2865~2845 |ch 45 | w..CH. | T TTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTTT
1470~1445 1345 en ciclopentanos, 1450 en ciclohexanos. Se
Heaplezs pok hipescanygacita fver (M 00D .
(2) -CH>- 730~710 |(ch 3 rocking -(CH;)z- Presente cpando n>4 Ocasionalmente como
doblete en solidos. Mas alto a menor n. Propilo
743~734; Etillo 790~770. El -CH;- también tiene
bandas de flexion en ~1300 (e=1). Los espectros
de solidos con cadenas largas y grupos polares
termunales (acidos, ésteres, amudas) muestran una
setiedet?nﬂasxegmaresenne 1350~1180.

S. Martinez , 2023-1

ANALITICA EXPERIMENTAL I, 1607
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HIT-HO=1384 |SCORE= (1 [&80BS5-NO=2672 | IR-NIDA-16772 : LIGUID FILH

LoD

e

CH, y/o CH, .
z Mas de 4 CH,
Confirmacion
de CH,
C-H
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HAVENURBERT -1
a73 g4
266 a1 Compuesto saturado C-H
TZE HG

Con grupos CH; y CH,
Con mas de 4 metilenos CH, juntos

S. Martinez , 2023-I ANALITICA EXPERIMENTAL I, 1607
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Metodologia de interpretacion

Alguenos

——

| vinilo terminal

R-CH=CH2

) metileno terminal

Bandas entre 3100 - 3000 cm -1

= C - H, insaturados ------ alguenos
olefinas 0 aromaticos

Bandas alrededor de 1660 -1640 cm -1
Confirmacion C =C

Bandas alrededor de 1000 - 650 cm -1
Vibracion =C - H

S. Martinez , 2023-1

ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607




Metodologia de interpretacion
Alguenos

Bandas alrededor de 1000 -650cm -1

vinilo terminal metileno termuinal
990y 910 cm -1 g, T s90cm =
R-CH=CH2 »
cis. disustinudo misustumudo
R R
Beeer™ | 730-650cm 2 Ne—c? | 965cm
R R Ry =

\ 840-800cm 1

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



TABLA IR-Il ALQUENOS

1. Frecuencias de estiramiento C-H (£ entre paréntesis).

3080, m(30) Ve CH, |Las bandas por encima de 3000 sugieren la presencia de
A) =CH. insaturados =CH- (alguenos, aromaticos). La banda de 3000-
i 3000~2975.m |v.CH 2975 se traslapa con los alcanos.
: 5 2
s
C. 3020. m vC-H
B) H

2. Seiiales de estiramiento C=C v de flexion =C-H, afectadas por el tipo de sustituyvente

Tipo v C=C Sobretono de la | Flexion en el plano |  Flexion fuera del plano & CH.
flexion fuera del |5 CH.
plano & CH.
1420, m (10-20).
C) vinilo terminal Se encima con las 990, ch (50) v 910 ch (110);
1660--1620 18601800 sefiales de CH, de |Incluye las flexiones simétrica v
R-CH=CH2 m (40) m (30) alcanos, (14)-(16) | asumetrica de los 3 H.
1300, m~ancho
D) metileno terminal 1415, m (10~20).
R 1665--1645 18001750 Misma regién de~ | 890, ch (100~150).
\C CH m(35) m (30) tabla I (14)-(16). | Flexion asimétrica.
. 7
Ry
E) cis, disustituido 730~675. m (40). Ocasionalmente
H H dud_aso. En c1cl1co_s aparecen
\C=C/ 1660-1620 1415, m (10--20) varias bandas semejantes entre
R d \R m (10) 800~650  (e=50~100),  dificil
1 2 ;
asignarlas.
F) trans, disustituido
H Ra 1680--1660 965, ch (100). Flexion asimétrica
“c=c~ ancho (2) delosH.
AN
R/ H
G) trisustituido
R Rs 1680--1660 840~800, ch (40). Los ciclicos dan
_\C ot ancho-m dos sefiales entre 850--790.
R, H
H) tetrasustituido 1680--1660
R Rs ancho, intenso No hay, pero los CH, contiguos
Se=c” cuando esti (=C=C-CH,) se pueden detectar
Rl/ \R4 unido por su flexion (Tabla I, (15)).
directamente a O
6N

S. Martinez , 2023-1

ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607




1. Frecuencias de estinamisnta € ¥ (g entre paréntesis).
N

TABLA IR-Il ALQUENOS

3080, m(30) Ve CH, |Las bandas por encima de 3000 sugieren la presencia de
A) =CH. insaturados =CH- (alguenos, aromaticos). La banda de 3000-
i 3000~2975. m! |v.CH 2975 se traslapa con los alcanos.
: 5 2
s
C. 3020. m vC-H
H
B) |

S. Martinez , 2023-I

2. Seiiales de estiramiento C=C v de flexion =C-H, afectadas por el tipo de sustituyvente

Tipo v C=C Sobretono de la | Flexion en el plano |  Flexion fuera del plano & CH.
flexion fuera del |5 CH.
plano & CH.
1420, m (10-20).
C) vinilo terminal Se encima con las [ 990, ch (50) v 910 ch (110}
1660-1620 1860~1800 sefiales de CH, de |Incluye las flexiones simétrica v
R-CH=CH2? m (40) m (30) alcanos, (14)-(16) |asimétrica de los 3 H.
1300, m~ancho
D) metileno terminal 1415, m {10~20).
R 1665~1645 1800~1750 Misma regidn de- | 890, ch (100~150).
o C—CH m (35) m (30) tabla L(14)-(16). | Flexién asimétrica.
y 2
R -
E) cis, disustituido 730~675. m (40). Ocasionalmente
H H dud_aso. En ciclico_s aparecen
\C=C/ 1660-1620 1415, m (10--20) varias bandas semejantes entre
N - 5 e
Rl/ R m (10) L 800~650  (e=50~100).  dificil
F) trans, disustituido
H Ra 1680~1660 065, ch (100). Flexion asimeétrica
S ancho (2) delosH.
/C C.
Ry H
G) trisustituido
Ra R 1680-1660 840--800, ch (40). Los ciclicos dan
N ancho~m dos sefiales entre 850~790.
R, H
H) tetrasustituido 1680~1660
R Rs ancho, intenso No hay, pero los CH, contiguos
\C=C/ cuando estd (=C=C-CH,) se pueden detectar
R/ \R4 unido por su flexion (Tabla I, (15)).
! directamente a O
o N

ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607




Metodologia de interpretacion

Alguinos

Banda entre 3325 -3250cm -1

=C-H Banda entre 750 - 650 cm 1
Alquinos Confirmacion
Bandas alrededor de 2100 cm ! =C-H

Confirmacion C = C

Bandas alrededor de 2100 cm -1
Otro grupo funcional con C =C
C=C-N

S. Martinez , 2023-I ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



TABLA IR-IV: ENLACES X=Y, X=Y=Z.

Grupo Posici6n (cm-1) € Notas
Acetileno termnal. -C=CH | Estir. -C=C-: 2230~-2210 5
Estir. =C-H: 3320~3280 100 La sedal en ~3300 es muy
aguda También hay una flexion del
enlace C-H en 700-600 vy
ocasionalmente el sobretono en

1300~1200
Acetileno central, -C=C- 2235~2215 1 Desaparece si1 la simetria es alta
1335~1325 ~1330 causado por flex. -C=C-CH,-
Nitrilo -C=N Asslado: 2260~2240 10~150 |Las cianamudas (=N-C=N) dan igual
Conjugado: 2240~2210 que los conjugados. Los cianuros

alcalinos (NaCN, KCN) producen una
sefial intensa del carbanion en
2100~2050.

Sales de diazonio, -(N=N)~ |[2280~2240 Medio |La posicion depende del contraion

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL Il, 1607




Metodologia de interpretacion

Compuestos aromaticos

Bandas entre 3100 - 3000 cm 1

= C - H, insaturados ------ alquenos Bandas entre 2000 - 1600 cm -1
olefinas o aromaticos

Sobretonos
Bandas (hasta 4 delgadas) entre
1600 -1450 cm -1 Tipo de sustitucion del anillo
aromatico

Confirmacion C =C
Bandas alrededor de 950 - 650 cm 1
Vibracion =C -H

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL I, 1607



Metodologia de interpretacion

lero. Forma

Compuestos aromaticos Bandas entre 2000 - 1600 cm -1

1900 1800 1700 J 900 800 700 600 500 400 1000 1800 1700 0O 800 700 600 500 400
100— T T T T T T T 100, T T , ; . I

o« V] f‘“‘” . \'/\p/\ 4.0

alll o |

1900 1800 1700 9‘0 800 700 600 S00 400
1 I I I

100 T T T
1900 1800 1700 $00 800 700 600 500 400 \ 4
1 T T T T T T T \/\'
P : %T
%T
%0 840-8)0
)

el o

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Metodologia de interpretacion

2do.

m S aromaticos
Co pueStO Bandas entre 900 - 600 cm -1

700 [ 900 800 700 600 50 400
100, T T T T T T 100

T \/V\/\/ f'm xr \I/\/\/\ \ Nal

770-430 90
745-704
784760
100 1900 1800 1700 800 700 600 S00 400
1900 1800 1700 JooO0 800 700 600 500 400 ' '/ I , ' ' '
1 T L T T T T T \_/\
%T
%T
an
%0 840-840
F 870-855

1900 1800 1900 1800 1700 ’mo 800 700 600 500 400
T I I | T T T T T

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Metodologia de interpretacion

Alcoholes

Banda intensa y ancha entre 10810
3500 - 3000 cm -1
-O-H
Banda entre 1250 -1025 cm -1
Tipo de alcohol T

Primario 1050

Secundario 1100 4(1
Terciario 1125-1150 —

Fenol 1200

—]

1
e

1
—

= % 2 & 2 8 d ¥ 8

[ 1 [
————

:
:

S. Martinez , 2023-1

ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Metodologia de interpretacion

Grupo carbonilo

Aldehidos car‘igigloi?:os
0
| I
| u
H/ \R R~ o
Cetonas . e
i . ﬁ
[ N L s
/C\ z%nlndndgs e N

)k L

Banda alrededor de 1700 cm -1

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Grupo carbonilo

Acidos

carboxilicos Aldehidos
0O
I
+ 4 C
I~
R OH H/ R
-C-
Il
(@)
T o~ T~
Banda intensay ancha = 1700 cm -1 M
_ 1 r
entre 3500 - 2500 ¢m %andas en 2820y 2720 cm
~O-H
T S~ T~ Resonancia de Fermi )

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Grupo carbonilo

E'Stel‘es
o)
[
e R
- 2
7T Do -C- V\
1
O
v
/\/\/
Dos bandas entre =1700cm -1
1300 - 1050 cm -2 g

Una igual de intensa que C=0

/\/\/

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL Il, 1607



Grupo carbonilo

Anhidridos
0 0
)‘\ L| "
: o R I
o
v

~ 1700 cm 1
Banda entre 1850 - 1770 cm 1

C=0 =1820cm 1
Banda una o dos bandas intensas entre 1310 - 1020 cm -1

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Grupo carbonilo

Cetonas

[
R C\R2 I

= 1700 cm 1
AN

v

Bandas 1100y 1300 cm -1

Bandas de baja intensidad en cetonas alifaticas e
intensas en cetonas aromaticas

S. Martinez , 2023-I ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Metodologia de interpretacion

Grupo amino

Bandas de baja intensidad en

3500 y 3400 cm - Banda entre 1640 -1560 cm -1
N—-H
Confirmacion NH,,
R-NH,, dos bandas
R- NH - R, una banda Banda ancha de mediana
_ o Intensidad ancha entre
Amina terciaria, no presenta banda 900 - 650 cm -1

Banda de mediana intensidad
entre 1230 -1030cm 1 N-H

C-N

S. Martinez , 2023-1 ANALITICA EXPERIMENTAL II, 1607



Interpretacion en clase

No. Espectro

En clase Eefuee
9 2
10 3y4
11 1

Instrucciones:

1. Cada equipo cuenta de 5-10 minutos para interpretar los espectros
asignados.

2. Después de este tiempo, cada equipo compartira la interpretacion ante el
grupo utilizando la pizarra o una presentacion.

3. Los espectros asignados deberan ser colocados en Classroom como tarea
de forma individual.



