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Introdução a métodos físico-

químicos de caracterização de 

grupos funcionais

Espectroscopia vibracional

(Infravermelho)



Eletronic

transitions

Bond breaking 

Nuclear spin

transitions

Vibrational/rotational

excitation

EM UV-VIS IV RMN

http://www.lhup.edu/~dsimanek/darkside.gif
http://www.lhup.edu/~dsimanek/darkside.gif
https://www.cfcarehospitalar.com.br/lampada-infravermelho-halo.html


As técnicas espectroscópicas permitem 

obter informações do universo estelar e 

também microscópico. 

Consistem na perturbação do sistema (íons 

e moléculas) obtendo-se respostas emitidas 

(ou transmitidas) através das interações da 

luz com a matéria em diferentes 

comprimentos de ondas. 



Análise elementar Espectrometria de 

massas 

Determinação da fórmula 

molecular



RMN de 1H (indiretamente)

e RMN de 13C (diretamente)



https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-

bin/cre_index.cgi

Sites de referência para espectros

https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi


Infrared radiation

λ = 2.5 to 17 μm 

n = 1/l = 4000 to 600 cm-1 (unities in wavenumber= 

número de onda)

These frequencies match the frequencies of covalent bond 

stretching and bending vibrations.  

Infrared spectroscopy can be used to find out about covalent 

bonds in molecules.

IR is used to tell:

1. what type of bonds are present

2. some structural information



Absorption bands for alcohols (streching of O-H)
Broadening caused by different extension of hydrogen bonding)



Absorption bands for carboxylic acids (streching of O-H)

The broadening of bands in carboxylic acids are very effective

C=O 
(1711cm-1)



C9H8O4

C7H6O3

C8H8O3

m/z 180

m/z 138

m/z 152

Como caracterizar os derivados do ácido salicílico com base 

nos íons moleculares nos espectros de massas?



Como caracterizar os derivados do ácido salicílico com base 

nos espectros na região do Infravemelho?

Ácido salicílico Salicílato de metila

Ácido acetil salicílico



Espectro no Infravermelho do ácido salicílico

OH largo

C=O de ácido benzoico

quelatato em 1670 cm-1



Espectro no Infravermelho da aspirina?

C=O de éster

1750 cm-1

OH associado

de ácido carboxílico

C=O de ácido benzoico

1690 cm-1



Espectro no Infravermelho do 

salicilato de metila

C=O de éster

1700 cm-1

OH associado



Principais bandas de absorção no Infravermelho 

de compostos orgânicos

Região de grupos funcionais Região de impressão digital

Região de maior frequência

(Estiramentos ou deformações axiais) 

Região de menor frequência

(deformações angulares) 





Infrared spectrum of 

hexane



Hidrocarbonetos

Como as bandas no IV são afetadas?

Efeito da eletronegatividade do carbono sobre a banda C-H

Números de onda

Maiores/

Frequencias maiores

C C H C C H C C H

3300 cm-1 3100 cm-1 2900 cm-1

sp sp2
sp3

Maior força atrativa entre C-H



Stretching frequencies for carbon-carbon bonds 

and correlations with bond strengths (bond order)

Bond strength*

350

600

840

Bond order

1

2

3

n

2200 cm-1

1600 cm-1

1000 cm-1

*In kJ/mol



Infrared spectrum 

for 1-hexene

1642 cm-1



Infrared 

spectra for 

1-heptyne



Não apresenta

bandas

em 3400 cm-1

(obviamente)

Banda de estiramento

da tripla ligação CC 

pouco intensa



Infrared spectra for heptyl cyanide

Higher frequency (2247 cm-1) than triple bond C-C (2120 cm-1)



Efeito da massa atômica (C-X) dos grupos

Ligados ao átomo de carbono

Números de onda

menores

C-H

3000

C-C

1200

C-O

1100

C-Cl

750

C-Br

600
C-I

500

frequencias

menores

Quanto maior a massa dos átomos, menor será a frequencia



Absorption spectrum of hexylamine



Wavenumber of carbonyl compounds in 

infrared spectrum

https://i.stack.imgur.com/oAuU9.png
https://i.stack.imgur.com/oAuU9.png


Absorptions 

bands

for 

heptaldehyde



Absorptions bands for 3-heptanone



1742
Carbonila 

não conjugada



1686Carbonila 

conjugada

(frequência mais baixa



Absorptions bands for ethyl acetate (ester)

The oxygen (more electronegative than carbon) shift the carbonyl

bands to a higher wavenumber (higher frequency)



The electron withdrawing effect of the

oxygen (efeito retirador de elétrons) increases

the frequency for carbonyl esters (a ligação 

torna-se mais curta aumentando a constante 

de força)

1742 cm-1

1727 cm-1

1715 cm-1
The inductive effect of alkyl group lowers the

frequency for ketone carbonyl as compared to

aldehydes

The inductive effect of alkyl group lowers the

frequency for ketone carbonyl as compared to

aldehydes



Absorptions bands for 

butyl anhydride

2 bands:

Symmetric at 1810 cm-1

and

antisymmetric at 1740 cm-1)

The electron withdrawing effect

of the oxygen between the two

carbonyls increases their strenght,



Absorptions bands for butyryl chloride

Effect of electronegativity of chlorine on carbonyl group



IR spectrum of amides



Absorptions bands for amides

Two bands at 

1660 (I)-1630(II) cm-1

The conjugation of the lone pair of electron weakens

the force constant of carbonyl group!

(a conjugação do par de elétrons do N enfraquece a 

constante de força da carbonila)

Amide I band:

ν C=O stretching

(estiramento)

Amide II band δ N-H

bending in plane

(deformação angular no

plano)



IR SPECTRA: WHAT YOU CAN TELL AT A GLANCE

1) Is carbonyl group present (1820-1650 cm-1)?

check also:

Acid (1710) OH: 3400-2400 cm-1

Amides (1690) N-H: 3400 cm-1

Ester (1735) C-O: 1300-1000 cm-1

Anhydrides two bands: 1810 and 1760 cm-1

Aldehydes (1725) C-H: 2850 and 2750 cm-1

Ketones (1715) preceding 5 choices eliminated



2) If C=O is absent:

ROH OH: 3400-3300 cm-1;

or ArOH C-O near 1300-1000 cm-1

Amines N-H: 3400 cm-1)

Ether C-O: 1300-1000 cm-1; absence of OH

Double bond/aromatic ring:

C=C: weak band near 1650 cm-1;

1600-1450cm-1)


