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ESPECTROS/ANALISES

PRINCIPAIS SOLVENTES FAIXA(cm'l) FAIXA (p)
Tetracloreto de carbono 10.000-800 1-12
Dissulfeto de carbono 10.000-2.500 1-4
2.000-1.670 5-6
1.330-600 7,5-16,7
Bromoformio 10.000-3333 1-3
2.500-1.176 4-8.5
1.110-715 9-14
Cloroformio 10.000-3333 1-3
2.857-1.250 3,5-8
1.110-830 0-12
Nuyjol 10.000-3333 1-3
2.500-1.470 4-6,8
1.250-667 8-15
Nitrometano 909-690 11-14,5
Perfluoroquerozene 10.000-2.000 1-5




ESPECTROS/ANALISES

DIVISAO DIDATICA

E conveniente dividir a regido de 5.000 a 600
cm' em quatro divisdes principais.

REGIAO : 5.000 cm' a 2.000 cm™ (2 u -5 )
REGIAO : 2.000 cm'a 1500 cm™ (5 - 6,67 )
REGIAO : 1500 cm™' a 900 cm- (6,67 - 11,11 p)
REGIAO : 900 cm' a 600 cm-' (11,11 p- 16,7 )




ESPECTROS/ANALISES
Classificacao das bandas no FT-IR

Muito forte (mF)

Forte (F)
Media (m)
Fraco (f)

Muito fraca (mf)
Variavel (v)

(290%)
(até 90%)
até 70%)
ate 30%)
até 10%)
% variavel)

AN SN N N



ESPECTROS/ANALISES
« REGIAO : 5.000 cm' 2 2.000 cm™ 2 p-5 p)

Ligacao ou grupamento Faixa (cm’) |
O-H (livre) 3.650-3590 (v)
O-H (associado) 3750-3200 (F)
N-H 3500-3200 (1m)
-C-H (acetilénico) 3310-3200 (F)
=C-H (oleifinico) Perto de 3030 (m)
C-H 2926-2850 (F)
S-H 2600-2550 (f)
(=N 2260-2215(v)
N=N 2160-2120 (F)
= Perto de 1950 (m)




ESPECTROS/ANALISES

« REGIAO : 2.000 cma 1500 cm™ (5 pn- 6,67 p)

Ligacao ou grupamento Faixa (cm’) |
O-H (livre) 3.650-3590 (v)
O-H (associado) 3750-3200 (F)
N-H 3500-3200 (m)
-C-H (acetilénico) 3310-3200 (F)
=C-H (oletfinico) Perto de 3030 (m)
C-H 2926-2850 (F)
S-H 2600-2550 (1)
=N 2260-2215(v)
N=N 2160-2120 (F)
= Perto de 1950 (m)




ESPECTROS/ANALISES
« REGIAO : 2.000 cm-a 1500 cm™' (5 pn - 6,67 p)

Frequencia dogrupamento Tipo Faixa (cm'l)
carbonila

Anidrido Normal 1860-1800

1800-1750

Aldeido Alcoila 1750-1720

Arila 1715-1695

a, B-insaturado 1705-1680

Cetona Alcoila 1725-1705

Arila 1700-1680

a, B-insaturado 1685-1665

Acido Alcoila 1725-1700

Arila 1700-1680

a, B-insaturado 1715-1690

Ester Alcoila 1750-1735

Arila 1730-1717

a, B-insaturado 1730-1717




ESPECTROS/ANALISES

Halogeneto de acidos Alcoila 1815-1770
Arila 1800-1770
a, B-insaturado 1800-1770
Amida Alcoila 1700-1630
Arila 1700-1630
y-Lactano Alcoila 1780-1760
Arila 1760-1740
a, B-insaturado 1760-1740
Ligacao ou grupamento Faixa (cm™)
NO’ 1560-1500 (F)
NO? 1360-1300 (F)
C=C 1660-1590 (v)
C=N 1660-1590 (v)
N=N 1630-1575 (v)

Anel aromatico

Perto de 1600 (v)

Anel aromatico

Perto de 1500 (v)

COO

1610-1550 (F)




ESPECTROS/ANALISES

« REGIAO : 1500 cm™' a 900 cm- (6,67 p - 11,11 p)

Ligacao ou grupamento

Faixa (cm’)

C-CH; 1470-1430 (m)
1380-1370 (m)
CH, 1485-1445 (m)
COQO'  (sal) 1420-1300 (F)
O=C-H (acido) 1440-1395 (f)
1320-1210 (F)
O=C-0-C 1150-1060 (mF)
O-H Pewrtode 1100 (F)
-0-0 890-820 (v)
P=0 (livre) 1300-1250 (F)
P=0 (ligado) 1250-1200 mF)
P-O-C (alcoila) 1050-1000 (mF)
P-O-C (arila) 1240-1190 (mF)
C-F 1400-1000 (mF)
S=0 1060-1040 (F)
SO, 1350-1300 (F)
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ESPECTROS/ANALISES
« REGIAO : 900 cm a 600 cm (11,11 p - 16,7 p)

Substituigoes Gupanertos Fara (cm)
Morossubstituidos S5CGH T30
4CH 710600
o-dissubstituido 4CH T35
mdissubstituido 3elCGH 810-750
900-890
pDissubstituido 2GH &0-K00
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ESPECTROS/ANALISES
« IMPORTANTES FREQUENCIAS

Type of bond Wavenumber (cm™) Intensity
=N 2260-2220 medium

=1 22602100 medium to weak
C=C 1680—-1600 medium

C=N 1650-1550 medium

®

acliE 7 A8 @ o

l

@ @ 68

~ (alcohol)

O0O—H
(carboxylic acid)
Ne—FI
Cc—H

~1600 and ~1500-1430

1780—-1650
12501050
1230-1020
3650-3200

3300-2500

3500-3300
3300-2700

strong to weak

strong
strong
medium

strong, broad

strong, very broad

medium, broad

medium
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REGIOES DO INFRAVERMELHO
- REGIOES IMPORTANTES DO IV

wavelength (m)
2.5 35 4 455 55 6 65 7 8 9 101112 1416

percent transmittance
1

I = 3 N § H
0 — —

4000 3500 3000 2500 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600
wavenumber (cm™!)
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ESPECTROS/ANALISES

= SUBSTITUICAD EM ANEIS ARDMATICOS SRe D e
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ESPECTROS/ANALISES

- COMO PROCEDER PARA ANALISE DE
ESPECTRO DE FT-IR

Identificacao de absorcao de grupos funcionais
tipicos

Identificacao total de um composto por
espectroscopia de IV é muito dificil.

Deve-se conhecer a proveniéncia da amostra e as
suas propriedades quimicas @ fisicas
caracteristicas.

Devemos dividir o espectro em duas partes em
1500cm-1.

Espectro no infravermelho: muito util para indicar a
presenca de grupos funcionais caracteristicos que
absorvem entre 1500 e 4000 cm-". "



ESPECTROS/ANALISES

 Regras basicas para analise de espectros de IV:
« a) Verificar a presenca de esqueleto carbonico:
— frequéncia de estiramento C — H
— frequéncia de deformacao C — H
* b) Verificar a presenca de grupos carboxilicos:
— frequéncia de estiramento C = O para cetonas
— frequéncia de estiramento C = O associada com
— frequéncia de estiramento C — H para aldeidos
— frequéncias de estiramento C = O associada com

— frequéncia de estiramento C — O para ésteres e
etc.
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ESPECTROS/ANALISES

Regras basicas para analise de espectros de |V:

c) Verificar presenca de bandas -OH caracteristicas
de alcoois, fendis, acidos, endis, etc.

d) Verificar presenca de bandas -NH de aminas, sais
de amonio quaternarios, amidas, imidas, guamidinas,
etc.

e) Presenca de triplas ligacoes, como C=C ou C=N

f) Presenca de grupos sulfurados como SH, S = O,
SO,, etc.

g) Presenca de grupos fosforados, como P = 0O, P =
N, etc.
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ESPECTROS/ANALISES

Regras basicas para analise de espectros de IV:
Grupos Aromaticos

Além disso, as bandas de estiramento C-H de
aromaticos ocorrem ACIMA de 3000 cm™ enquanto
as bandas de estiramento C-H de alcanos ocorrem
ABAIXO de 3000 cm-.

Observacgao na regido de 2000cm-! a 1667cm-' ajudam
a identificar a presenca de um padrao (forma) que
podem ajudar na identificacado do grau de
SUBSTITUINTES no anel aromatico.

O grau de substituicao podem ser confirmadas pelas
bandas de deformagdo ~1600cm-! a ~800cm-".

18



ESPECTROS/ANALISES
* Sugira o composto para o espectro de FT-IR.

% Transmittance

overtones
'll.l 1086 \ .
| 1485 ,
29085 in-piane

i 3068 1614 C-H
ED'-? C~H stretch C-H stretch bending

(aromatics) (alkyl)
40 <

t \

i 3032
I}: C-H stretch \

(aromatics) 1506 oop
20 4 . C-C stretches C-H

: note thear the aromatic C—H in the aromatic ring bending

| stretches are o the left of 3000, and
107 the alkvi C=H stretches are to the
] right of 3000

4000 2000

Wavenumbers (cm-1)

r"m\

738

AN
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ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C,Hg)
CalculeoIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1

IDH = 4 (entao sabemos que 4 duplas ou 3 duplas e
um anel)

4 deficiencia de hidrogénios sugere um anel
aromatico.

- Existe bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm-" indica a presenca de grupo aromatico.

- Existe bandas C-H abaixo de 3000c-1 indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existem bandas de overtone entre 2000cm_ a
1667cm_, caracteristica de aromatico
monossubstituidos.
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ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C,Hg)

 Propomos o tolueno

Tolueno

- Compara espectro com uma amostra
padrao de tolueno
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,, )

O Transmittance

L
c'

lllll

|||||||||

L] L] * L L]
2000

Wavenumbers (cm ')
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ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE=CgH,()
CalculeoIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1

IDH = 4 (entao sabemos que 4 duplas ou 3 duplas e
um anel)

4 deficiencia de hidrogénios sugere um anel
aromatico.

- Existe bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm-" indica a presenca de grupo aromatico.

- Existe bandas C-H abaixo de 3000c-1 indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existem bandas de overtone entre 2000cm_ a
1667cm_, caracteristica de aromatico o-
dissubstituidos (apesar de dificil conclusao sugere

o-substituido).
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ESPECTROS/ANALISES

+ ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,, )
* Propomos o-Xileno

o-Xileno
/‘Aa“;:.ﬁ_,fCHJ

[
T

CH;

- Compara espectro com uma amostra
padrao de o-xileno
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ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE =CgH,3)

% Transmittance

= = long-chain
C-H ok 13
60 - methyl rock el
- 1470
1 C-H
: scissoring
40+
0]
?ﬂj 1
104
2971
0+ C-H stretch
*. 0 - o i
4000 2000

Wavenumbers (cm-1)




ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE=CgH,5)

Calcule oIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1
IDH = 0 (entao sabemos que é um alifatico)

Nao existe deficiéncia de hidrogénio e um composto
saturado.

- Nao existem bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm-" indica que o composto é alifatco.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c! indica a
presenca de grupo alifatico.

- Nao sabemos qual o grau de substituicao do
alifatico
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ESPECTROS/ANALISES
+ ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = CgH,; )

 Podemos sugerir um n-octano

Octano

M HHHHH

LR R
H=C=C=C=C~C~C-
' |
H

o

T TR T
H HHHH

T—)—X

H

- Compara espectro com uma amostra
padrao de n- octano que € o0 mais comum.
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ESPECTROS/ANALISES

- ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR
 (AE = Nao fornecida)
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = Nio fornecida)

Calcule o IDH = Nao foi possivel

- Existem bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm" indica que o composto é aromatico.

Entre 2000cm™ e 1667cm-1 existe bandas de overtone
caracteristica de aromatico monossubstituido.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c indica a
presenca de grupo alifatico.

- Observa-se também uma grande quantidade de
bandas de C-H na regiao de aromaticos e alifaticos
(largas).

- Nao veio a analise elementar satisfatoria entao
provavelmente é um polimero
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ESPECTROS/ANALISES

- ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = Nao fornecida)
 Propomos o polimero mais simples que é o poliestireno

Poliestireno
\

(‘CHT ?H?ﬁ

CeHs

- Compara espectro com uma amostra
padrao de poliestireno que é o0 mais
comum.
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ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,)

WwTransmittance

| S ) —

note that ("
this band u.___m

is greater

than 3000

H083
=C—H stretch

alkene C-H

—C—H stretch
alkane C-H

'
2000

Wavenumbers (cm-1)

C-H
methyl
1378
1004
1644 1455 =C-H
C=C c-H bend
stretch scissoring

| C8H16

917
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = CgH,;)
Calcule oIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1
IDH = 1 (entao sabemos que é um alceno alifatico)

- Existem bandas de absorcao de C=C-H acima de
3000cm indica que o composto é aromatico ou tem
dupla ligacao.

Entre 2000cm e 1667cm-1 nado existe bandas de

overtone caracteristica de aromatico substituido,
confirma que é alifatico.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c? indica a
presenca de grupo alifatico.

- Nao sabemos o grau de substituicao do alceno,
podemos propor o mais simples e mais barato.
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ESPECTROS/ANALISES

+ ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,;)
 Propomos o 1-Octeno sem ramificacoes

1-Octeno

- HHHHHH
W 1 VL RO
C=C=C=-C=C=C=C—=H
| | |
H H HHHH

- Compara espectro com uma amostra
padrao de 1-octeno que € o0 mais comum
mais barato.
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ESPECTROS/ANALISES
+ ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C;H,,)

=

i)

un

% Transmittance

°]

] 89 =

[ L] v L] | | L L | T ] L] 1
4000 3000 2000 1000
Wavenn em
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = CgH,;)
Calcule o IDH=C - H/2 +N/2 — X/2 + 1
IDH = 2
- Existem bandas de absorcao de C-H (forte) acima de

3000cm indica que o composto pode ser aromatico
ou tem duas dupla ou tripla ligacao.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c?' indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existe banda caracteristica de tripla ligacao em 2136
cm-1, confirma que é um alcino.

- Nao sabemos o grau de substituicao do alcino,
podemos propor o mais simples e mais barato.
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ESPECTROS/ANALISES
« ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = CgH,3)

 Podemos supor um alcino: 1-Heptino

1-Heptino
HC=C—(CH,),CH,

- Compara espectro com uma amostra
padrao de 1-heptino que é o0 mais comum
mais barato.
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ESPECTROS/ANALISES
« ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C,H;0)

504 2991

C-H stretch

% Transmittance

1715
C=0 streich

- ] o *
4000 2000

Wavenumbers (cm-1)




ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C,H;0)
Calcule o IDH=C -H/2 +N/2 — X/2 + 1
IDH =1
- Nao existem bandas de absorcao de C-H acima de

3000cm™? indica que o composto nao pode ser
aromatico.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c?' indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existe banda caracteristica C=0 em 1715cm-"! indica
que o composto tem uma carbonila e pode ser um
aldeido e uma cetona.

- Provavelmente uma cetona, pelo valor da carbonila
(1715cm).
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ESPECTROS/ANALISES
« ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C,H;0)
 Podemos propor a 2-Butanona

2-Butanona

HOHH
01

H=C=C=C=C=H
E I 1
H H H
- Compara espectro com uma amostra
padrao da 2-butanona € o mais comum
mais barato.

39



ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,,0,)

% Transmittance

m | m
2078
?u-:i C-H

stretch

i (aromalic)
60 - 2995
C-H stretch
50 = (alkyl)

C9H1002 M

10+ a, B-unsaturated i co
1 ester stretches

1 ~ —
04 C=0 stretch 1726 1286

' - . . '
4000 2000

Wavenumbers (cm-1)
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,,0,)
Calcule oIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1
IDH=5

- Existem bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm ! indica que o composto pode ser aromatico.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c' indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existe banda caracteristica C=0 em 1726cm-! indica
que o composto tem uma carbonila e tem dois
oxigénios.
- Provavelmente uma ester aromatico pelo carbonila
(1726cm-).
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ESPECTROS/ANALISES
« ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,,0,)

 Podemos propor o Benzoato de Etila
* IDH =5 (Provavelmente aromatico)

Benzoato de Etila
0 H H

. g 0 P P
|

H )

- Compara espectro com uma amostra
padrao do benzoato de etila € o mais
comum mais barato.



ESPECTROS/ANALISES
ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = CgHZ0,)

e

LA
L=

I|Il.l

| |
-
||
-
| |

1 C8H802

1

-

o Transmittance

‘§‘...__

ttttttttt
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H,,0,)
Calcule oIDH=C -H/2 +N/2 - X/2 + 1
IDH=5

- Existem bandas de absorcao de C-H acima de
3000cm ! indica que o composto pode ser aromatico.

- Existem bandas C-H abaixo de 3000c' indica a
presenca de grupo alifatico.

- Existe banda caracteristica C=0 em 1771cm-! indica
que o composto tem uma carbonila e tem dois
oxigénios.
- Provavelmente uma ester aromatico pelo carbonila
(1771cm).
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ESPECTROS/ANALISES

ANALISE DO ESPECTRO DE FT-IR (AE = C4H;0,)
IDH=5

Acetato de Fenila

(1
.
kh\'{_..-“‘ HO;’* ‘HCH:;

- Compara espectro com uma amostra
padrao do acetato de fenila € o mais
comum mais barato.
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INFRAVERMELHO

EXERCICIOS
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EXERCICIOS - INFRAVERMELHO

« Exercicio.1: O composto A tem formula molecular
CgHgNO,. Calcular o numero de duplas equivalente e
usar o espectro de |V par sugerir 0sS grupos

funcionais presentes.

5‘“- '-’-/-'T
—_— 40_
S
8
s 30+
k=
=
a 204 3480——
i |

104 1621

1685 1597 1234
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wavenumber (cm™!)
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EXERCICIOS - INFRAVERMELHO

Resposta do Exercicio.1:

Formula: CgHgNO,

Calculo do IDH = C- (H/2)+(N/2)-(X/2)+1
IDH = 8-(9/2)+(1/2)+1 = 5 insaturacgoes
Tem grupo NH,; C=0; OH
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EXERCICIOS - INFRAVERMELHO

« Exercicio.2: Proponha a férmula estrutural a partir
do espectro de FTIR abaixo:

q L
nm FEEH R EEH nmmﬂ FREH I EEEE A
WWMWWWWWWHMIMMWMWMN

EMMMMMWWWWW ﬁMMWWW W r
o [ A 1 | [ b
mﬁﬁﬁwmwmmﬁmwmm|WM| | il
mwwmmwlmm Wmlmﬂl_ﬁ it |
%ﬁ A A B e | 51

Hﬁ wﬁﬁﬁwuuﬁﬁwmmu

-

m HHikH
nWMWWﬁWWWMWWWWHWWWW il i

4000 200 2000 1800 1600 1400 1200 plEv 200 a0 4':][1

'WaAVEMUMEERS EM“&
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EXERCICIOS - INFRAVERMELHO

Resposta-Exercicio.2:
Formula: C,H,ClI
Calculo do IDH = C- (H/2)+(N/2)-(X/2)+1
IDH = 7- (7/2)+(0)-(1/2)+1 = 4 insaturacoes
2-Clorotolueno

CI~j :
H5C

3
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ESPECTROS/ANALISES

FIM DA 2° PARTE
DE
INFRAVERMELHO
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