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CH3CH2CH3

Moléculas saturadas Moléculas insaturadas

CH3CH=CHCH3

𝑮𝑰 =
𝟐𝐂 + 𝟐 + 𝐍 −𝐇 − 𝐗

𝟐

C,N, H, X nº de átomos de C, N, H e X (halogéneo), respetivamente

Como interpretar um espetro de Infravermelho?

Passo zero: Calcular o grau de insaturação da molécula
(se souber a fórmula molecular)
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CH3CH2CH3

Moléculas saturadas Moléculas insaturadas

𝑮𝑰 =
𝟐𝐂 + 𝟐 + 𝐍 −𝐇 − 𝐗

𝟐

C,N, H, X nº de átomos de C, N, H e X (halogéneo), respetivamente

Como interpretar um espetro de Infravermelho?

Exemplos:

C6H6
C3H8

𝑮𝑰 =
𝟐∗𝟑+𝟐+𝟎−𝟖−𝟎

𝟐
= 0

Não existem ligações
duplas nem anéis

𝑮𝑰 =
𝟐∗𝟔+𝟐+𝟎−𝟔−𝟎

𝟐
= 4

Existem 3 ligações duplas e 
um anel.
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Como interpretar um espetro de Infravermelho?

Passo 1 – Observar as diferenças
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Passo 2 – Observar as frequências de grupos mas 
por ordem de poder interpretativo
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Passo 3– Observar as formas das bandas
(3400 cm-1 a 3200 cm-1)

Zona 
chave

Forma 
das 

bandas
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Passo 4 – Observar algumas localizações exatas
para cada grupo funcional

C=O

Localizações 
exactas
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Passo 4 – Observar algumas localizações exatas
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Passo 5 – Observar algumas localizações exatas

Usar as tabelas com as frequências de grupo à disposição
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i) As frequências de estiramento são mais elevadas do 

que as correspondentes de deformação ângular (é mais

fácil deformer uma ligação do que alongar ou comprimir

a mesma).

ii) Ligações de um átomo ao hidrogénio apresentam

maiores valores de frequência de estiramento do que as 

mesmas ligadas a átomos mais pesados.

iii) Ligações triplas apresentam maiores frequências de 

estiramento do que as duplas e estas maiores do que as 

ligações simples (except para ligações com o 
hidrogénio). 

Algumas considerações importantes:
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(gas)
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Branco (Background) num espetro de FT-IR
(transformada de Fourier de Infravermelho)

O3

E as moléculas de O2???

São inativas no IV, não há variação do momento dipolar! 
As moléculas diatómicas homonucleares não absorvem no IV

O-O-O
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Análise Estrutural IV – Análise Qualitativa
Frequências de grupo estão associadas a certos grupos funcionais

Gas Phase Infrared Spectrum of 

Formaldehyde, H2C=O

MNV = 3N-3-3 = 12-6 = 6
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Espetros infravermelho: Intensidade da banda

acetona

Polaridade das ligações e a intensidade das bandas:

>  EN  > intensidade da banda

C-H :    (eletronegatividade, EN = 0,4 )

C=O :    (eletronegatividade, EN = 1,0) 

Estiramento  C-H

Estiramento  C=O

5001000160020003000

Eixo x:   Número de onda (cm-1)

Estiramento  
C-H

4000
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Table of IR Absorptions

All figures are for the typical case only -- signal positions and intensities may vary 

depending on the particular bond environment.

https://webspectra.chem.ucla.edu//irtable.html



Guia IV
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Functional Groups ☺: Here’s a quick recap of some
functional groups in case you forgot.

Cetona Èster

aldeído Ácido carboxílico

amida
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Tricks for Identifying the Zones
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i) Stretching frequencies are higher than 

corresponding bending frequencies. (It is easier 

to bend a bond than to stretch or compress it.)

ii) Bonds to hydrogen have higher stretching 

frequencies than those to heavier atoms.

iii) Triple bonds have higher stretching 

frequencies than corresponding double bonds, 

which in turn have higher frequencies than 

single bonds.

(Except for bonds to hydrogen).

Some General Trends:
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The general regions of the infrared spectrum in which various kinds of vibrational 

bands are observed are outlined in the following chart. Note that the blue colored

sections above the dashed line refer to stretching vibrations, and the green 

colored band below the line encompasses bending vibrations. The complexity of 

infrared spectra in the 1450 to 600 cm-1 region makes it difficult to assign all the 

absorption bands, and because of the unique patterns found there, it is often called 

the fingerprint region. Absorption bands in the 4000 to 1450 cm-1 region are usually 

due to stretching vibrations of diatomic units, and this is sometimes called the group 

frequency region.
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Other Functional Groups

Infrared absorption data for some 

functional groups not listed in the 

preceding table are given below. 

Most of the absorptions cited are 

associated with stretching 

vibrations. Standard 

abbreviations (str = strong, wk = 

weak, brd = broad & shp = sharp) 

are used to describe the 

absorption bands.


