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POLOZAJI TRAKA ODABRANIH VIBRACIJA U IC SPEKTRU

U tabelama 5-10 su prikazane odabrane vibracije i opisane njihove karakteristike koje se javljaju u

spektrima organskih jedinjenja. Znacenje oznaka i skradenica koje su upotrebljene za oznacavanje i

opisivanje odgovarajucih vibracija Cije se trake javljaju u IC spektru je prikazano tabelarno (tabela 3).

Tabela 3. Oznake i skrac¢enice za odgovarajuée pojmove na engleskom u vezi vibracija u molekulu
zajedno sa objasnjenjima.

Oznaka/skradenica | Engl. re¢ Znacenje
Ar aromatic Aromaticni prsten
as asymetric Asimetri¢na vibracija
br broad Siroka traka
def deformation Deformaciona vibracija
G Alifaticna ili aromaticna grupa
ip In-plain Deformaciona vibracija u ravni
m medium Traka srednjeg intenziteta
M methal atom Atom metala
oop Out-of-plane Deformaciona vibracija van ravni
R Alkil grupa
. Ljuljaju¢a deformaciona vibracija stoji uz oznaku za

rock rocking . . . .

deformacionu vibraciju van ravni (y)
. strong Traka jakog intenziteta, kada stoji zasebno

symetric Simetri¢na vibracija, kada stoji uz oznaku za vibraciju
sat saturated Atomska vrsta koja gradi samo zasi¢ene veze
sh shouler Rame
. . . Makazasta deformaciona vibracija stoji uz oznaku za

sciss scissoring . . , .

deformacionu vibraciju u ravni (8)

Atomska vrsta koja ima bar jednu nezasi¢enu vezu
unsat unsaturated .

(dvostruka ili trostruka)
v variable Traka promenljivog intenziteta
vib vibration Vibracija
w weak Traka slabog intenziteta

. Klanjajuc¢a deformaciona vibracija stoji uz oznaku

wagg wagging

deformacione vibracije van ravni (y)
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Tabela 4. Oznake za odgovarajuce vibracije u molekulu.

Oznaka

Znacenje

Talasni broj, jedinica cm™

IsteZuca vibracija, jedinica Hz

Simetri¢no isteZuca vibracija

Asimetri¢no istezuca vibracija

Deformaciona vibracija u ravni

Simetri¢na deformaciona vibracija u ravni

Asimetri¢na deformaciona vibracija u ravni

Makazasta deformaciona vibracija u ravni

NjiSu¢a deformaciona vibracija u ravni

Deformaciona vibracija van ravni

Klanjajuc¢a deformaciona vibracija van ravni

Polozaj trake valentne vibracije se pomera ka veéim talasnim brojevima kada se jacina veze

povecava. Veza slabi kada:

- se njena polarnost povecéava

- stupa u rezonanciju sa nezasienim vezama, aromaticnim prstenom, slobodnim

elektronskim parovima

- ucCestvuje u gradenju vodonicne veze

Svojim induktivnim efektom supstituent moze povecati ili smanjiti jainu veze supstituenta

moZe povecati na valentnu vibraciju moZze jacati ili slabiti vezu zavisno od Intenzitet vibacija se

povecava sa povecanjem koncentracije i polarnosti veze.

Vodoni¢ne veze sputavaju kretanje atoma u molekulu prilikom deformacione. Deformacione

vibracije vodoni¢no vezanih grupa su na vec¢im talasnim duzZinama.

Valentne vibracije

Valentne, odnosno isteZuce vibracije su ovde podeljene u 4 oblasti:
- oblast 1 u opsegu 3700-3200 cm™ (tabela 5): istezuce vibracije N-H | O-H grupe
- oblast 2 3200 — 2800 cm™ (tabela 6): istezuca vibracija O-H grupe nekih karboksilnih kiselina i istezuce

C-H vibracije

- oblast 3 2400 — 2100 cm™ (tabela 7): isteZuée C = Ci C = N vibracije
- oblast 4 1850 — 1650 cm™ (tabela 8): istezuce vibracije C=0 grupe
- oblast 5 1650 — 900 cm™ (tabela 9): IsteZuée vibracije C=C, C=N i COO" grupa.

10



dunsnyka xemuja 2

AnekcaHgpa Pakuh

Tabela 5. Valentne vibracije iz oblasti 3700 — 3200 cm™.

Oblast 1: 3700-3200 cm™
Jedinjenja Fumkcionalne Talasni broj | Intenzitet i
grupe (em™) izgled

O-H grupa
Slobodni alkoholi i fenoli R-OH i Ar-OH 3650-3600 Mo | v
Vodonicno vezani alkoholi i fenoli R-OH i Ar-OH 3400-3200 Mo | m-s, br
Monomeri karboksilnih kis. G-COOH 3580-3500 S w-m
Vodoni¢no vezane karboksilne kis. G-COOH 3500-2500 Mi | m, br

N-H grupa kod amina
1° alifati¢ni (dve trake) R-NH,
(razbl. rastvor, nepolaran rastvarac)
Vas(NH5) 3550-3330 w-m
V,(NH,) 3450-3160 w-m
1° alifati¢ni (dublet)
(kondenzovana faza) R-NH, 3200-3160 w-m, br
1° aromatiéni Ar-NH,
(razbl. rastvor, nepolaran rastvarac)
Vas(NH5) 3520-3420 m
Vs(NH,) 3420-3340 m
2° alifati¢ni i aromatiéni
Ar,-NH i R,-NH 3500-3300 m
N-H grupa kod amida

1° amidi, slobodni molekuli -CO-NH,
Vas(N—H) 3540-3480 m-s
Vs(N-H) 3420-3380 m-s
1° amidi, vodoni¢no vezani -CO-NH,
Vas(N—H) 3375-3320 m-s
v,(N-H) 3205-3155 m-s
2° amidi, slobodni molekuli -CO-NH- 3460-3300 m
Javlja se dublet kod cis i trans izomera
sp C-H =C-—H 3320-3280

IsteZuca vibracija O-H grupe, v(O—H), slobodnih molekula je slabog do srednjeg intenziteta. Monomerni

molekuli u gasovitoj fazi i razblazenim rastovrima u neorganskim rastvara¢ima, kao i oni sa

intarmolekulskom vodoni¢nom —OH grupe imaju ostru traku v(O—H). Hidroksilne grupe molekula u

¢vrstom stanju ili rastvorenih u polarnim rastvaracima grade intermolekulske vodoni¢ne veze. Tom

prilikom traka se pomera ka nizim talasnim brojevima, povecava svoj intenzitet i znacajno Siri. PoloZaj

v(O-H) trake zavisi od koncentracije molekula, sem kada je u pitanju intramolekulska vodonic¢na veza.

Kada su prisutni i slobodni i vodoni¢no vezani molekuli u spektru se istovremeno pojavljaju i uska i Siroka

traka jedna pored druge. Tacan polozaj trake v(O-H) vibracije zavisi od jaCine vodoni¢ne veze. Jaca

11



dunsnyka xemuja 2

AnekcaHgpa Pakuh

vodonicna veza viSe polarizuje O—H vezu ¢ime ona postaje intenzivnija i pomerena ka nizim talasnim

brojevima. Cesto su na $iroku traku v(O—H) vibracija karboksilnih kiselina pridodata jos dva-tri pika. U

istoj oblasti postoje trake drugih funkcionalnih grupa, ali su one znacajno uze.

Trake v(N-H) vibracije su uze i slabijeg intenziteta u spektru od v(O—H) vibracija. Kod primarnih amina se

u razblazenim nepolarnim rastvorima javljaju dve odvojene trake, dok se u polarnim rastvaracima i

¢vrstom stanju trake simetricne i asimetri¢ne vibracije pod dejstvom nagradene vodonicne veze Sire i

prelaze u dublet.

Tabela 6. Valentne vibracije iz oblasti 3200 — 2800 cm™.

Oblast 2: 3200 — 2800 cm™

Funkcionalne grupe Fumkcionalne | Talasni broj | Intenzitet
grupe (em™)
O-H vibracije
Vodoni¢no vezane karboksilne kis. | -COOH 3400-2400 m, br
C-H vibracije
sp C-H =C—H 3320- 3280
Vinil grupe =CH 3100-3000 m
Aril grupe Ar-H 3080-3030 m-s
Alkil grupe -CH; 3000-2800
Vas(CH3) 2975-2950 m-s
Vs(CH3) 2885-2865 m
Ar-CH; ili =C-CH;
Vas(CH3) 3013-2905 m-s
Vs(CH3) 2945-2845 m-s
-CH,- grupa R-CH,-R’
Vas(CH2) 2940-2915 m-s
Vs(CH,) 2870-2840 m
Aldehida -CHO 2900-2800 w-m
2800-2700 w-m

Tabela 7. Valentne vibracije iz oblasti 2400 — 2100 cm™.

Oblast 3: 2400 — 2100 cm™
Funkcionalne grupe Fumkcionalne | Talasni broj
grupe (em™)
C = N alkina —C=N 2260-2240 | m
C = Calkina —-C=C- 2250-2100 | m-s
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Tabela 8. Valentne vibracije iz oblasti 1850 — 1650 cm™.

Oblast 4: 1850 — 1650 cm™
Funkcionalne grupe Fumkcionalne | Talasni broj
grupe (em™)

Karbonilna grupa C=0 1800-1660 s
Anhidridi kiselina 181011760 S
Hloridi kiselina -cocl ~1800
Amidi
1° amidi, ¢vrsta faza -CO-NH,- 1670-1650 S
1° amidi, razblaZen rastvor, nepolaran
rastvarac -CO-NH,- 1690-1670 S
2° amidi, évrsta faza -CO-NH- 1680-1630 s
2° amidi, razblaZen rastvor, nepolaran
rastvarac -CO-NH- 1700-1665 s
3% amidi -CO-N- 1670-1630 S
Aldehidi -CHO 1740-1720 s
Ketoni -CO 1725-1705 S
Karboksilne kis., alifaticne, vodoni¢no s
vezane ili dimeri (R-COOH), 1740-1700
Karboksilne kiseline, alifati¢ne
(monomeri) R-COOH 1800-1740 s
Karboksilne kiseline, aromati¢ne
(dimeri) (Ar-COOH), 1710-1660 s
Karboksilne kiseline, aromati¢ne
(monomeri) Ar-COOH 1755-1710 S
a,B — nezasiéene karboksilne kiseline -C=C-COOH 1715-1660 s
Estri -CO-0-C- 1750-1730 S

Polozaj v(C=0) trake monomera karboksilnih kiselina je na 1760 cm™. Karboksilne kiseline postoje u
monomernom obliku ako su u gasovitom agregatnom stanju ili rastvorene u nepolarnom rastvaracu. U
tecnoj fazi, rastvorima i ¢vrstoj fazi karboksilne kiseline postoje kao dimeri ili grade vodoni¢nu vezu sa
polarnim rastvaracima
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Tabela 9. Valentne vibracije iz oblasti 1650 — 900 cm™.

Oblast 5: 1650 — 900 cm™
Funkcionalne grupe Fumkcionalne Talasni broj Intenzitet
grupe (em™)
Cc=C
Alkeni
Izolovana C=C 1680-1620 w-m
Konjugovana sa Ar grupama 1640-1610 m
Konjugovana sa C=Cili C=0 1660-1580 s-m
Aromati 1625-1430
1625-1590 v
1590-1575 v
1525-1470 v
1470-1430 v
Amini C=N
Alifati¢ni imini 1690-1640 w
o, — nezasiceni ili aromati¢ni imini 1650-1620 m
COoO
Soli karboksilnih kiselina -COO
Karboksilni anjon
V,s(CO0) 1570-1540 s
v4(COO0) 1440-1360 m-s, br
Soli acetata CH;-COO°
V,s(CO0) 1600-1550 s, br
v4(COO0) 1440-1400 m
~1050 w
~1020 w
~925 w
Etri v(C-0) -C-0-C- 1300-1000

Pomeranje talasnog broja —C=0 vibracija ka niZim vrednostim desava se:

- u prisustvu manje elektronegativnih supstituenata sa slobodnim elektronskim parom

(rezonantni efekat). Manje elektronegativna grupa od kiseonika supstituisana na C atomu

ponasa se kao donor elektrona, ¢ineci C = O vezu polarnijom, duZzom i slabijom. lektronegativniji

supstituenti od kiseonika svojim induktivnim efektom poveéavaju jacinu C=0 veze. Karbonilna

traka monomera kiselina je na visem talasnom broju od dimera kiselina

- kod n-alifati¢nih karboksilnih kiselina. Sa produzenjem ugljovodoni¢nog niza povecava se

elektron-donorski efekat alkil grupe (metil, aril grupa, amino grupa) (induktivni efekat).

- konjugacija sa dvostrukom C = C vezom (rezonantni efekat). Primer je a-B nezasi¢ena

karboksilna kiselina. Produzenjem konjugacije, povecava se rezonantni efekat.

- gradenjem vodonic¢ne veze sa -C=0 grupom dolazi do sniZzavanja apsorpcije karboksilne kiseline.

U te€nom i ¢vrstom agregatnom stanju karboksilne kiseline su vodoni¢nom vezom povezane u
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dimere (1725-1700 cm™). C=0 grupe koje ucestvuju u intramolekulskim vodoni¢nim vezama
apsorbuju u oblasti 1680-1650 cm™. Na njih koncentracija nema uticaja.

Soli karboksilnih kiselina umesto —COOH grupe imaju —COOQO" grupu. Spadaju u jonska jedinjenja: (R—-COO
)n + M™. U —COO" grupi javlja se rezonancija izmedu dve CO veze, kada obe CO grupe imaju jedan ipo red
veze, jednaku duZinu i jacinu veze. Zato se kod soli karboksilnih kiselina javljaju dodatne trake istezucih i
deformacionih vibracija —COO" grupe kao jedne celine. Veoma jaka, karakteristi¢na vibracija postoji u
oblasti 1695 — 1540 cm™ zbog asimetri¢nog istezanja COO'. Simetri¢no isteZuca vibracija COO™ grupe se
pojavljuje u oblasti 1440 — 1335 cm™. Srednjeg je intenziteta, $iroka i ima dva ili tri pika. Problemi
prilikom indentifikacije u ovoj oblasti mogu postojati zbog apsorpcije vode na 1640 cm™ i amidne Il
trake. Pored simetri¢ne (1580 cm™) i asimetri¢ne (1425 cm™) trake istezuce vibracije acetatnog anjona,
javljaju se i slabe trake na ~1050 cm™,~1020 cm™ i ~925 cm™. Formijati pokazuju apsorpciju na ~2830
cm?, ~1600 cm™, ~1360 cm™ i ~775 cm™.

C-C istezuce vibracije se javljaju u oblasti od 1260-700 cm™. Uobi¢ajeno su slabog intenziteta i nisu od
znacaja za asignaciju traka. Traka C=C istezucih vibracija obi¢no ima onoliko koliko ima konjugovanih
veza u nizu. Kod Sestoclanih aromatic¢nih prstenova obi¢no postoje dve ili tri trake v (C=C) vibracije u
oblasti 1625-1430 cm™ IC spektra.
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Deformacione vibracije

Tabela 10. Deformacione vibracije iz oblasti 1500 — 350 cm™.

CH deformacione

Funkcionalne grupe Fumkcionalne | Talasni broj

grupe (em™)

CH; grupa
8as(CH3) 1465-1440 m
0s(CH3) 1390-1370 m-s
Unsat - CH3, 8,,(CH3) 1480-1430 v, naj¢esée m
Unsat - CH3, 0,5(CH3) 1470-1400 v, najcesée m
Unsat - CH3, 8,(CH3) 1404-1355 m-s

CH, griupa
Osciss (-CH»-) 1480-1440 m

CH grupa

1360-1320 w
-OH

1°i2° alkoholi 5(0H) R-OH i R-OH-R | 1440-1260 m-s, br
3° alkoholi 6(OH) R3-OH 1410-1310 m
Y(OH) -OH 710-579 m, br
Karboksilne kis. y(OH) -COOH 1410-1310 m,br
Karboksilne kis.
v(O-H...0) -COOH 970-875 m, br
Karboksilne kis.
(monomer) def. vib. -OH -COOH 1280-1280 m-s
Soli karboksilnih kiselina -COO
Jsiess(COO) 860-615 m
Vwagg(COO) 700-450 v
3ok (-COO) 590-350 w-m

Trake deformacione vibracije -OH grupe, kao i istezuce su uske kod slobodnih molekula (gasovito stanje

i razblazen rastvor u nepolarnom rastvaracu), a Siroke kod gradenja vodoni¢ne veze (te€nosti, Cvrsto

stanje, rastvori u polarnim rastvaracima). Vodoni¢ne veze —OH grupe pomeraju poloZzaj traka

deformacionih vibracija ka veéim talasnim brojevima i povecavaju njihov intenzitet. 5(OH) traka

tercijarnih alkohola je $iroka, blizu 1310 cm™ kada se radi o razblaZenim rastvorima, a uska i blizu

vrednosti od 1410 cm™ kada su u pitanju vodoni¢no vezani alkoholi.

C-C deformacione vibracije se javljaju ispod 600 cm™. Slabog su intenziteta.
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