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АЛКЕНЫ (продолжение)
Область валентных колебаний 

С-Н связей 3020-3080 см-1,

валентные колебания С=С 1640-1680 см-1

деформационных колебаний 

СН2 675 – 1000 см-1,
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Алкены.    ИК спектр гексена-1.  
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Циклические алкены  (Ларкин, с. 84).

Характер влияния кинематического фактора на волновое  число может быть как 

линейным, так и нелинейным . Кинематические коэффициенты пропорциональны cos t, 

t  - угол между связями.
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Влияние кинематического и электронного факторов на частоты 

валентных колебаний С=С связи в замещённых этиленах. 
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Частоты валентных колебаний С=С связей в этилене

и его производных (см-1).



Диены. ИК спектры пентадиена-1,3Z и пентадиена-1,3E
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Диены. ИК спектр изопрена. 
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ИК спектр циклического диена –

тетрафенилциклопентадиенона (циклона). См№24
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АЛКИНЫ

Область валентных колебаний 

концевых связей                  в области 3300 см-1, 

валентные колебания               

2100-2260 см-1
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Алкины. ИК спектр гептина-1.



В ИК спектре  симметричного диола валентные колебания тройной связи 

не наблюдаются, а спектре КР проявляются, то же относится к валентным 

колебаниям ОН.
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ИК спектр ацетилена (An.Ch).
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Алкины. Полоса валентных колебаний С-Н  отличается от полосы 

валентных колебаний  свободных О-Н  гидроксильных групп.
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Проявление тройной связи в ИК спектрах реальных 

соединений.
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Проявление  тройных связей в ИК спектре.

Введение в специализацию. ИК. 
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Понижение частоты валентных колебаний тройных связей при 

образовании p-комплексов с металлами.
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Водородные связи с участием концевого атома водорода в 

производных ацетилена.
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Водородные связи с участием концевого атома водорода в производных ацетилена. 
Имеются и рентгеноструктурные данные.
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Тарасевич Б.Н. 

To have deeper insight to this type of H-bond, we performed DFT

calculations for azadienes 1 using nonempirical GGA PBE

method. The calculations revealed the existence of intermolecular

hydrogen bond and formation of dimeric macrocycles in crystal

state. For example, two N×××××Н bonds having 2.260Å and

2,253Å length are observed for 1 (Figure 4).
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Ароматические соединения
Область валентных колебаний 

концевых связей   С-Н  3000-3100 см-1, 

деформационные колебания   С-Н  675-870 см-1
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Ароматические соединения. ИК спектр бензола.

Группа симметрии D6h Гv=2A1g+A2g+A2u+2B1u+2B2g+2B2u+E-
g+3E-

u+4E+
g+3E+

u
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Формы нормальных 

(валентных и 

деформационных)  

колебаний молекулы 

бензола С6Н6 3n-6 = 30. 

В ИК спектре

проявляются только те 

колебания, которые 

происходят с изменением 

дипольного момента.  

(Ларкин с 87)

Группа симметрии D6h

Гv=2A1g+A2g+A2u+2B1u+

2B2g+2B2u+E-
g+3E-

u+4E+
g+3E+

u
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Ароматические соединения. 

Толуол С7Н8, N = 39 нормальных колебаний. 
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Моноядерные ароматические углеводороды. ИК спектр о-ксилола. 
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Моноядерные ароматические углеводороды, сравнение ИК 

спектров  о- и м- ксилолов.



Определение типа замещения в ароматических кольцах. 
Табличные данные для монозамещённого кольца  770-730,  710-690 см-1.
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Анализ тяжёлых фракций нефти методом ИК спектроскопии 

(по данным Нефтехимавтоматики). 
Для получения более качественных ИК спектров необходимо выделять 

более узкие фракции. (Хроматография + ИК).
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ИК спектроскопия применяется для определения содержания аренов в сырых нефтях и нефтепродуктах, состава и 

стуктуры нефтяных аренов, образования ароматических фрагментов в процессе трансформации исходного 

органического вещества в нефть. 

Характеристическими показателями, не зависящими от условий съёмки, являются спектральные коэффициенты 

(относительные оптические плотности) основных полос поглощения в ИК спектрах различных нефтей.
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Корреляция ИК спектров замещённых бензантраценов с их канцерогенной активностью.
Область К обусловливает канцерогенную активность молекулы, область L при контакте с клетками  

организма не стимулирует развитие раковых клеток. Если в арене электронная плотность в области К 
высока, а в области L низка, то он канцероген. Между метильным замещением и канц. активностью 

обнаружена зависимость. (Г.Ф.Большаков, ИК спектры аренов, 1989). 
QSAR-Quantitative Structure-Activity relationship . 
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ИК спектр фуллерена С60, симметрия Ih.

Типы симметрии нормальных колебаний:

Г(С60) = 2Ag+3F1g+4F2g+6Gg+8Hg+Au+4F1u+5F2u+6Gu+7Hu
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ИК спектры поглощения фуллерена С60 и фторпроизводного 

фуллерена, понижение симметрии молекулы приводит к 

появлению полос, запрещённых в фуллерене. 
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Фуллерены в космосе 

этого слайда нет

• Группа исследователей из Univ. of Western Ontario(Канада) и SETI 

Institute(США) под руководством астронома J. Cami 

изучиласпектры туманности Тс 1, полученные с помощью 

космического телескопа Spitzer с ИК-спектрографом (IRS), 

идентифицировали молекулы С60 и С70. Планетарная 

туманность Тс 1 находится в созвездии Жертвенника (Ara)в 

Южном полушарии, примерно на расстоянии 6500 световых лет. 

• В спектре излучения наблюдаются полосы С60 1428; 

1176; 575 и 529 см-1 и более слабые полосы С70. 
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Металлофенилы. s-связь  С-М 400-700 см-1.

Накамото (1991), с. 418



Накамото, 1991, с.437
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Волновые числа в ИК спектрах дибензольных комплексов металлов. ИК 

спектр кристаллического дибензолхрома: табл. KBr, ваз. масло, фторир. ваз. 

масло.  (Накамото, 1991, с. 444)
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Проявление колебаний ОН групп в 

ИК спектрах. 
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ИК спектр гексанола-1.  Колебания гидроксильной группы. См№39
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Спирты и фенолы. ИК спектр бензилового спирта.   
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Примеры задач, решаемых методами колебательной спектроскопии.

Влияние образования водородных связей на ИК спектр, ОН группа.

ИК спектры изобутилового спирта в парообразном состоянии (верхний), в виде раствора в 

четырёххлористом углероде (средний), в виде жидкости (нижний).



ИК спектр триэтиленгликоля.
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ИК спектр пространственно затруднённого  

2,6-дитретбутил-4-метилфенола 

(бутилокситолуол (ВНТ), ионол, 

пищевая добавка E321).



Свободные и связанные водородными связями 

гидроксильные группы

Введение в специализацию. ИК. 
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Проявление валентных колебаний свободной и связанной О-Н групп и колебаний Н-С# концевой  

тройной связи в ИК спектре реального соединения. Уксусная кислота  (рКа=5), более сильная, чем 

фенол (рКа=10), поэтому она вступает в реакцию солеобразования с пиридином, а фенольная ОН группа 

остаётся свободной -3560 см-1.
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ИК спектр пространственно затруднённого 

фенола.
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Свободная гидроксильная группа в молекуле кодеина. 

Кодеин - алкалоид, выделяют из опийного мака, обладает болеутоляющим

действием, уменьшает возбудимость кашлевого центра.



ИК спектры НПВО жидких H2O и D2O.
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Спирты и фенолы.
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Резонанс Ферми. 

Проявление в колебательном спектре.
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Резонанс Ферми  в спектре КР СО2.
(Из Ларкина).        Правило альтернативного запрета в ИК и КР
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Резонанс Ферми  в ИК спектре СО2. 

(см. кн. Р.Сильверстейн и др., 2011 г., с.92-93).
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ИК спектры метилового спирта в газовой фазе и в жидком состоянии. 

В газовой фазе межмолекулярные водородные связи отсутствуют, 

наблюдается вращательная структура полос поглощения.


