ESPECTROSCOPIA INFRARROJA

En el espectro luminoso el infrarrojo (del latin infra, debajo”) la frecuencia esta
justo debajo de la zona visible e inmediatamente por encima de la zona del microondas
(A=8x10--1x10-? cm). El dmbito de trabajo de un espectrometro estd entre 2,5x10* y 25x10*
cm.

Para determinar una banda del infrarrojo se puede utilizar la longitud de onda (A), y
se expresa en micras (um); pero la mayoria de veces se utiliza el nimero de ondas (v), y se

mide en cm!'. En los equipos comerciales las determinaciones se hacen entre 4000-600 cm!.
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Vibraciones moleculares

El enlace covalente se comporta como un muelle. Si la molécula es

diatomica ( H-H, H-F), los atomos se mueven en una direccién unica,
aproximandose y alejandose. A este modo de moverse se le denomina Tension de
vibracion. Las moléculas triatomicas, por ejemplo CO, (O=C=0), tienen dos
movimientos de tension. Tension simétrica, los dos O-s se acercan o se alejan
del C. Tension no simétrica, un O se acerca al C mientras el otro se aleja.

Las moléculas con mas de dos atomos, pueden sufrir modificaciones en

los dngulos. Son las Vibraciones de Flexion.



Los enlaces entre 4tomos siempre estan vibrando. Cuando indicamos un adistancia
de enlace estamos hablando de un valor promedio. La vibracion de un enlace
puede ser de dos tipos;

® Tension alargandose y acortiandose
eFlexion modificando el angulo de enlace

Para que ocurra una determinada flexion o un alargamiento necesitamos una energia
concreta y esa energia la podemos relacionar directamente con la frecuencia de
vibracion. Cuando incidimos en una molécula con una radiacion de esa misma
frecuencia, la molécula absorbe esa energia y la amplitud de la vibracion aumenta.
El enlace se mueve entonces con mas intensidad.
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VIBRACION DE TENSION



MODOS DE VIBRACION EN LOS ENLACES COVALENTES

o
Vibraciones de tensién }

symmetric stretch asymmetric stretch
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Tension simétrica Tension asimétrica
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Flexion simétrica en el Flexion no simétrica en el
plano (tijeras) plano (rock)
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Vibraciones de flexion

p

Flexion simétrica fuera Flexion no simétrica fuera
del plano (twist) del plano



En un espectro de infrarrojo podemos distinguir dos zonas:
- Zona de los grupos funcionales (4000-1400 cm™!)

- Zona dactilar (1400-600 cm™!)

La mayoria de grupos funcionales absorben energia en la primera
Zona.

La segunda zona corresponde a cada molécula. Cuando se realiza
una identificacion mediante comparacion de espectros por
ordenador, se analiza esa zona dactilar.
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Resumen de las vibraciones en el IR

longitud de onda (m)
4 455 55 6 65 7 8 9 101112 1416
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nimero de onda (cm™1)
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ia (cm™) Grupo funcional Comentarios

alcohol O—H  siempre es ancha
amina, amida ~ N—H  puede ser ancha, puntiaguda o ancha con picos
alquino =C—H siempre es puntiaguda, generalmente intensa
I
alcano ——Cl—H Justo por debajo de 3000 cm™!
_H
alqueno =G Jjusto por encima de 3000 cm ™!
dcido O—H muy ancha
alguino —C=C— justo por debajo de 2200 cm '
nitrilo —C=N  justo por encima de 2200 cm '
carbonilo >C=O cetonas, aldehidos. dcidos. superior en el caso
erte) de los ésteres, aproximadamente 1735 ¢m !

la conjugacion disminuye la frecuencia
mds bajo en el caso de las amidas, aprox. 1650 cm !

alqueno _C=C__ laconjugacién disminuye la frecuencia
en el caso del C=C aromatico aprox. 1600 cm™!
— ¥
imina >C=N mas intensa que en el C=C
3 RS . X
amida /C =0 mas intensa que en el C=C (véase arriba)

Ctere S, €steres y alcoholes también presentan tensiones C—O entre 1000 y 1200 cm .




Table 13.4 Important IR Stretching Frequencies

Type of bond
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(alcohol)

O—H
(carboxylic acid)
N—H

C—H

SO0 0

Wavenumber (cm™)

2260-2220
2260-2100
1680-1600
1650-1550

~1600 and ~1500-1430

1780-1650
1250-1050
1230-1020
3650-3200

3300-2500

3500-3300
3300-2700

Intensity

medium
medium to weak
medium

medium

strong to weak

strong
strong
medium

strong, broad

strong, very broad

medium, broad

medium




