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Anotace

Tato diplomova prace je z&mena na reni a analyzu infkgervenych spekter
elektrotechnickych materiél Prvni kapitola pojednavd o vlastnostech a druzich
elektrotechnickych materiél V druhé kapitole je popsan princip funkce id&evenych
spektrometil a metody rafeni infraervenych spekter pomoci spektrometru s Fourierovou
transformaci. Teti kapitola se &nuje nereni vzorki do knihovny infrgervenych spekter. Ve
¢tvrté kapitole jsou popsény jednotlivé fumk skupiny vyskytujici se v infegrvenych

spektrech a Zfsoby jejich analyzy.
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Abstract

This thesis is focused on measurement and analysisnfrared specters of
electrotechnical materials. First chapter dealdh vaittributes and types of electrotechnical
materials. In the second chapter is described iptenof function of infrared spectrometers and
measuring methods with Fourier transform infrangelctsroscopy (FTIR). Third part is focused
on measurement of sample to library of infraredcspens. In fourth chapter describes

individual functional groups which occurs in infearspectrum and methods of theirs analysis.
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Seznam symbai a zkratek
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Fourier transform infrared spectroscopy
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diffuse reflection spectroscopy
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vodivost

teplotni sodinitel odporu

relativni permitivita

permitivita vakua

elektricka pevnost
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Uvod

Infratervena spektroskopie je jedna z ridgditéjSich analytickych metod dostupnych
v dnesnich laboratich. Kapaliny, rozpoustlla, prasky, filmy, plyny, vlakna, pasty mohou byt
zneteny infra&éervenym spektrometrem idtiklddana prace je za@ena na réfeni pomoci
infracervena spektroskopie a naslednou analyzwremjch infr&ervenych spekter.

Infracervena spektroskopie je metoda zaloZzena &@mn vibraci ator v molekulach.
Spektrometr vysSle na &eny vzorek infraervené zgeni, které je absorbovano vzorkem.
Energie z tohoto Zéni je pohlcena atomy, které se diky nireau vibrovat. Dlezité je, Ze
jednotlivé atomy zénou vibrovat pi dodani tiznych davek energie. Absorpce energie atomy
jsou poté viditelné na naisfeném spektru. Na zaklatbho, mizeme poznat, o ktery druh latky
se jedna a jaka je jeji koncentrace.

Patatky infratervené spektroskopie sahaji do 50. let.¢bhto dobach se pouzivaly
pievazmr disperzni spektroskopyiéstoze se Fourierova transformace ve spektroskbpiala
také jiz v 50. letech, spektroskopy s Fourierowvamsformaci se zaly vice pouZzivat az v 70.
letech diky rozvoji vypeéetni techniky. Od té doby &aly spektroskopy s Fourierovou
transformaci nahrazovat staré disperzni spektrgshkaeré byly vyrazé pomalejSi. Dnes jsou
FTIR spektroskopy nejpouzivgBi pristroje na ndfeni infraervenych spekter maternial
Hlavni vyhody FTIR spektroskopie jsou vysoka kwaliangrenych spekter a rychlosteieni.

Tato préace je roztend doctyt kapitol. Prvni d¢ kapitoly jsou reSerSemi na danou
problematiku a druhé dvjsou praktické. V prvni kapitole jsou popsany &letechnické
materialy. U kazdé skupiny matefigsou popséany jejichidezité vlastnosti a vyjmenovany
konkrétni typy. Druha kapitola pojednava o spelkiops s Fourierovou transformaci. Je zde
popsan princip molekulovych vibraci, princip funkaterferometru a jednotlivé &ici metody
na kapalnych, plynnych a pevnych vzorcicketT kapitola je zadtena na réeni vzorki do
knihovny infra&ervenych spekter. Je zde popsaasgb néfeni na FTIR spektrometru Nicolet
380 a dlezita nastaveni v #éiicim softwaru Omnic. Vétvrté kapitole jsou popsany jednotlivé

funkeni skupiny objevujici se v inféarvenych spektrech a postup analyzy nezndmého wzork

11
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1. Zakladni déleni materiala v elektrotechnice

V elektrotechnice se pouziva mnoliamych material. Miazeme je dlit podle skupenstvi,
sloZeni, strukturyi pouZiti
Zde se budu zabyvatnito zékladnimi skupinami :
» vodice
» polovodte

* izolanty

1.1 Vodie

vvvvvv

Pozadavky na vlastnosti vodivych matetriaévisi na pouziti konkrétniho vaei

1.1.1 Zakladni podstata vodivosti

NejrozstensjSim typem vodia jsou kovy. Kovy obsahuji volné elektrony, které p
vloZeni kovu do elektrického pole usmi swij tok proti snéru intenzity pole. Tomuto typu
vodivosti sefika elektronova, protoZe se na vedeni proudu petBktrony. Existuje jest

vodivost iontova, se kterou seigeme setkat u plyn[1]

1.1.2 Dalezité vlastnosti vodivych materiafi

a) Mérny elektricky odpor (rezistivita)
vodice dlouhého 1 m o prezu 1 mpfi teplo& 20 °C. Rezistivita se u vagi pohybuje odlo™®
Q.m do102Q.m. Vzhledem k tomu, Ze vagi vedou elektricky proud, tak se spiSe uvadi
elektricka vodivost, coZ je obracena hodnota reigt Znaci se G a zakladni jednotka je 1
siemens [S].[1]
b) Teplotni sowinitel odporu

Teplotni sodinitel odporu se zrd ar [K Y. Udava, o kolik se zemi rezistivita vodie (i
jeho otepleni o 1 °C. Plati, Ze u vaistoupé rezistivita spolu s teplotou. [1],[2]
c) Supravodivost

Supravodivost je jev, kdy rezistivita vadi klesne tért na nulu. Pedpokladame, Ze

rezistivita vodée ve stavu supravodivosti se pohybuje okodo”?Qm. Nastava #tSinou za

12
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velmi nizkych teplot (blizkych absolutni nule) Mazipravodivé materialy pacisté kovy
( Pb, Zn, Sn, Al, Cd, Hg, Nb, V), slitiny kév( Pb-Bi, Nb-Sn, Nb-Zr) a intermetalické
sloweniny (NAI, Nb3Sn) [2]

1.1.3 Druhy elektricky vodivych materiaki

Mezi vodivé materialy pat méd’, hlinik a jejich slitiny, zlato, $ibro, lehkotavitelné
kovy (Sn, In, Ga), alkalické kovy (Li, Na, K, Rbs); kovy platinové skupiny (Pt, Pd, Ir, Ru,
Rh, Re, Os) kysiniky vzacnych zemin a ostatni technickyeZité kovy (Co, Mn,Zr,Cr)[1]

1.2 Polovodie

Polovodte jsou velka skupina materials velmi Sirokym uplaénim napic
elektrotechnikou. Vodivost polovadi je zavisla na wjSich podminkdch a na slozeni
polovodie.[1][2]

1.2.1Fyzikalni podstata vodivosti

1) Vlastni vodivost polovodéa

Vlastni polovodt je ¢isty prvek bez jakychkoliv iimési. Ve vlastnim polovodi je
stejna koncentrace volnych elektioactr, takze atom polovode je elektricky neutrélni. Proto
musime pro uvokni elektronu pivést energii z v&Sku (tepelnou, sstelnouci elektrickou).
Elektrony jsou totiZ k jadru atomu vazangtazlivymi silami, kde platigim je elektron blize
jadru, tim tSi je pitazliva sila. Nejsnaze se od atomu mohou tedyldaddlektrony ve
valertni vrstw. Energie patbna pro odéleni se nazyva ionizai energie. a vyjatje se
v elektronvoltech. Plati Ze 1eV=1,610J.
Pasova teorie

Zakladem pasové teorie je princip nespojitého avagli energie elektran Elektrony
nemohou zvySovat svou energii spfjitale skokem na vySSi energetickou hladinu.
V krystalické ntizce je mnoho elektrdn(10?®m3) a ¢emuz musi byt Gy odpovidajici
pocet energetickych hladin. Energetické hladiny s¢gugi jako souvislé pasy, jejichZz schéma
je naobr.1. Z valemiho pasu do vodivostnihggrhazeji nejsnadji elektrony s vyssi energii.
Na jejich mist se vytvdi prazdné misto (dira), kamue geskait jiny elektron z nizsi
energetické hladiny. Timto #pobem pechazeji elektrony do vysSich energetickych hladin
Jelikoz je ve vlastnim polovadi stejny p@et dr a elektrofi, nemaji ani &ovou a ani

elektronovou vodivost. Proto vlastni polovéenejsou v praxiiflis pouzitelné. [1] [3]
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- 4 Wc — Energeticka hladina elektnbn
/ nejvzdalegjSich od jadra
Wz - Energie patbna pro
Wc

piekonani zakdzaného pasu

Wv — NejvysSi energeticka hladina

Zakazany
pas

valertniho pasu

Wz

Obr.1 Pasovy model vlastniho polow[1]

1) Nevlastni vodivost polovodia

Nevlastni vodivost polovode miZze existovat pouze porigani gimési do cistého
polovodicového materialu. Pokud do krystalové&irky polovodte IV. skupiny (Si, Ge)
pfidame prvek z V skupiny (n&pP, As, Sb), ktery ma 5 val&mich elektrofl, v krystalové
miiZce se objevi jeden elektron navic. Tento elekjeonazan velmi slaba st&i mu velmi
mala aktiv&ni energie (proipmesi v Si 0,05 eV) k tomu, aby se dostal do vodivitgirpasu,
viz obr.2a). Fimési pridavajici elektrony do vodivostniho pasu nazyvamaady. Timto
zpasobem poté vznika polovadiypu N.

Pokud do prvku IV. skupinyfmlame prvek z Ill skupiny (n@pB, Ga, Al), naopak
vznikne volna dira. Gft stai mala aktivéni energie k tomu, aby se jiny vazebni elektron
uvolnil a zaplnil toto volné misto. Na jeho ndisznikne dira, kterou zaplni zase jiny elektron.
Tento jev je znazoem na obr.2b). Prvky, které épobuji tuto vodivost, nazyvame akceptory

(ptijemci* elektrori). Vznikly polovodt je typu P.

14
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a) polovodi typu N b) polovodé typu P

Obr.2 Krystaloveé izky nevlastnich polovati[3]

1.2.2Druhy polovodi¢ovych materialhi

NejpouzivasijSi polovodtové materialy jsou femik, germanium a arsenid galia.

Z téchto materidl se vyrabi kolem 90 % polovadivych materiél.[2]

1.3 Izolanty

Izolanty jsou skupina materiatahrnujici latky plynné, kapalné i pevné. Jejidm@rni
funkce je izolace vodivychasti, aby sefedeslo Skodam na zdrasrimajetku. Mezi izolanty
patfi i dielektrika, tj. materialy, které se v elekiém poli polarizuji a tim akumuluji elektricky
naboj (kondenzatory). Hlavnicél izolantu je schopnost klast velky odpor elek&@tu
proudu, a proto jsou jejimihlavnimi parametryragitd a elektrickd pevnost. Hlavnim
parametrem dielektrik je relativni permitivieg Vzhledem k zarieni této prace se v této

kapitole budu zabyvat pouze izolanty, nikoli vSaddektriky. [2][1]

1.3.1Dulezité vlastnosti izolanfi

1) Elektricka pevnost
Elektrickd pevnost vyjadje odolnost vodie wici elektrickému poli. Pokud ip
zvySovani nagti dosahne hodnota intenzity elektrického poléitérhranice, mze dojit

15
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k prirazu nebo feskoku. To znamend, Ze dojde k vyt vodivé cesty v izolantu. Pro
pieskok ¢i praraz je charakteristické snizeni gdpa zvySeni proudu. V tuhych izolantech
dochazi k trvalému poskozeni a tim padem k trvalghauSeni elektroizotaich vlastnosti. U
kapalin a plyr je toho poSkozeni zpravidla jend@sné. Intenzita elektrického poldj které
dojde k ptirazu nebo feskoku, se nazyva elektricka pevnogtodnota E je velmi dilezity
parametr fi navrhu a vypétu izolanich vrstev vodie. [1][2]
Vztah pro E je:

E, = Up [V.m7] Kde: Ur Prirazové nagti[V] (1)

d d — Tlou$ka izolantu[m]

Piekroéeni E» ma dvoji charakter:

* Tepelny priraz — Fi pusobeni tepla na izolant&@sou postupé rast volné nosie naboje,
az dojde k pirazu. Misto pirazu se silé zatieje, material se fize tavit, popraskat nebo
zuhelnagt. Takovyto typ piirazu se objevuje v tuhych latkach a v kapalinacddabbijicich
alespa malé mnoZstvi ngstot. Péirazu Ize zabranit vytwenim spravnych podminek pro
odvod tepla.[2]

« Cisté elektricky priaraz (peskok) — VznikA narazovou ionizaci, kterd za silného
elektrického pole vede k vytveni lavinového vyboje. Volné elektrony ziskavaji od
elektrického pole energii, kterodqulaji latce. Energie se nahromadi a dojdetkagu.
Elektricky preskok vznika pedevsim v plynech, kde se podle tlaku projevuje gdutnavy
vyboj ( p= 16-10°) nebo jako obloukovy vyboj ( p~0,1MPa). V tuhyckolantech
elektricky pfiraz trva velmi kratce (t= 10az 10° s). V tuhych latkach vznikngsty otvor
o velmi malém piméru, fadow 0,01mm. Stopy po popaleni materialu nejsou vidéel
Tento typ ptirazu vznik& v tuhych latkach zejménanggzovém naméhani. [2]

2) Elektricka vodivost izolanti

Elektricka vodivost izolaiitje zpisobena fedevsim pohybem volnych iant primesi
a neistot. Pokud ma izolant iontovou vazbu, na vedeailgu se mohou podilet i vlastni ionty
izolantu. V elektrickém poli s malou intenzitowjedivost zgisobena fedevsim ionizaci.
Elektronova vodivost se &ae projevovat az ip vysSich teplotach nebo v silném
elektrickém poli. Fyzikalni proces elektrické voosti v izolantech probiha rozdén
v zavislosti na skupenstvi a na inteaatektrického pole. [1][6]
3) Teplotni odolnost izolanfi
Vysoké teploty maji na izolant hnedkolik Skodlivych vlivi. SniZuji elektrickou a
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mechanickou odolnost a zrychluji starnuti materidokud jsou izolanty ifliS tepelr&
namahany, sniZzuje bezpwst a spolehlivost ¥xeni, ve kterém jsou nainstalovany. Podle
teploty, kterou jsou izolanty schopné dlouhotisha3et, se rozhliji do deviti tid. Sest z nich
je ozn&eno pismeny a posledni 3 se aaapodle teploty. Toto rozdeni platné podi€ SN

EN 60085 je v tabulce 1 a.[1]

Tabulka 1: Rozéleni izolant; podle teplotni odolnosti[6]
T#ida | Tfida | Tfida | Tfida | Tfida | Tfida | Tfida
Y A E B F H
Teplota | 90°C | 105°C | 120°C | 130°C | 155°C | 180°C | 200°C | 220°C | 250°C

200 220 250

4) Ztratovy dinitel tg 6

Vlivem sfridavéhoci stejnosmérného proudu séast energie v dielektrikuipmeni na
neuziténé teplo. Tuto energii nazyvame dielektrické ztr&®gitame ji pomoci ztratového
Cinitele tg 6. Ten vyjaduje pongér mezi odporovou a kapacitni slozkou kondenzatdeuto
bezroznérna hodnota, ktera se u dielektrik se pohybuje@tdb 10.[1][7]
5) Permitivita €

Permitivita charakterizuje vliv elektrického pole akektricky stav izolantu. Velikost
zavisi na druhu polarizace, staévhlielektrika a polarizovatelnosti atégma molekul. Je
stanovena pogmem elektrické indukce a intenzita elektrickéhoepoAbsolutni permitivita

izolantu se vypeita podle vzorce (1). [1][7]
8=8r- 80 [‘] (2)
kde: go— permitivita vakuago=8,859- 1622 F.m™%)

&r-relativni permitivita [-]

1.3.2 Druhy elektrickych izolanti

1) Organické prirodni latky

Organické prodni latky jsou na bazi uhliku, vodiku a kyslikyrimesi dalSich latek.
Vlastnosti &€chto izolant jsou velmi zavislé na tepkatPati sem vosky, firodni pryskyice,
materialy na bazi celuldzy a pryz[6]
2) Organické syntetické latky

Organické syntetické latky jsou syntetické makragRalarni latky. Také se mohou
ziskavat unile z grirodnich latek. Z hlediska zpracovatelskych vlastige dli na elastomery,
termoplasty a reaktoplasty.
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Elastomery

Elastomery jsou latky velice podobnéirpdni pryzi. Proto se takékdy nazyvaji

syntetické katuky. Jsou tveéeny siti polymernichetzci spojenych do trojrozeémné

prostorové struktury. V elektrotechnice se raf podle vychozi suroviny (butadien,

izoprén, chloroprén, polyuretan, silikon aj.) Opptyzi ma \&tSina vyssi provozni teplotu,

resistivitu elektrickou pevnost. Pouzivaji sevyrobé kabeti. [6]

Termoplasty

Pokud termoplast rozpustime a poté schladime, yé&®inosti Zstanou nezimény.

Toto je zakladna charakteristicka vlastnost terras#l DuleZité veltiny jsou tedy teplota

tani a teplota tuhnuti. V elektrotechnice maji 8&jivvyznam nepolarni a skalpolarni

termoplasty pro vyborné izalai a dielektrické vlastnosti. Termoplasty také nvggokou

elektrickou pevnost, malou navihavost a snadno pecpvavaji. Zakladni druhy

termoplasi s jejich vlastnostmi jsou tabulce 2.[1] [6]

Tabulka 2. Zakladni vlastnostekterych termoplast[1]

Nazev £ Ep o, Teplotni Vyznamna
(20°C) [MVm ] [Qm] rozsah [°C] vlastnost
[1MHz]
Polyvinylchlorid 3,4 50 16! -15 a7 60 mechanicka
Polyetylén 2,2-2,3| 4560 | 18-10° | -40az80 Izolant,
dielektrikum
Polystyren 2,5 50 16¢ -30 az 80 dielektrikum
Polytetrafluoretylen 2 50 10¢ -120 az 250 dielektrikum,
teplotni odolnost
Polyfenyleoxid 2,6 20 16° -60 az 120 mechanicka
pevnost
Polypropylen 2,3 80 167 -15 az 100 dielektrikum
Poliymidy 3,5 22 - 160 1% -100 az 155 mechanicka
pevnost
Polyamidy 4-10 10-50| 1% 10 | -20az 100 houZevnatost
Polyuretany 3,3-3,6 20 19 -70 az 110| akusticka izolace
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Reaktoplasty
Reaktoplasty jsou latky, které se teplem nebo cbleymi piisadami vytvrzuji a stavaji
se nerozpustitelnymi a neroztavitelnymi. Jsou ftdezité konstrukni materialy pro
elektrické td@ivé stroje, kde se pouZivaji relastik, relnex a pem (FE4). Mezi
nejpouzivagjSireaktoplasty péifenolformaldehydové pryskigce (bakelit),polyesterové
pryskyice, epoxidové pryskice,aminoplasty asilikony. [1][7]
3) Anorganickeé izolanty
Zakladem ¥tSiny anorganickych izolaffjsou kemiitany. Jejich hlavnifgdnosti jsou
velka tepelna odolnost, odolnostév starnuti a vuci zareni. NejpouzivagjSi anorganické
izolanty jsou sklo (velmi dlezity material pro izokni systémy), keramikair&miita a
keramika kysknikova.[1][7]
4) Kapalné izolanty
Kapalné izolanty rovnosmné zaphuji cely prostor a tim eliminuji malé bublinky
vzduchu, které maji jinogr. Také dobe odvadji teplo a pomahaji zhasitipadny elektricky
oblouk. Pati sem mineralni oleje, syntetické kapaliny a laky.
[61[7]
5) Plynné izolanty
Plyny vedou velmi slabelektricky proud, protoZe obsahuji velmi malo walh ionti
a elektromi. Bohuzel vzhledem k malé husigsou stedni drahy iont a elektrof velké
(castice maji ¥tSi kinetickou energii), takze sfaslabsi elektrické pole k frazu. Proto maji
plyny menSi elektrickou pevnost nez ostatni izglaMezi jejich klady paf rovnongrné
vypInéni prostoru, zanedbatelné ztraty a rychlé obnovasiacnich viastnosti po jgrazu.

Nejpouzivasjsi plynné izolanty jsou vzduch, dusik, vodik, fiigosirovy (Sk- freon).
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2. Zakladni princip FTIR spektroskopie

Infratervena spektroskopie je obor, zabyvajici se intdrakfracerveného zi@ni a
hmoty. Pomoci infréervené spektroskopie zZjifjeme, jaké druhy molekul (kvalitativni
analyza) jsou ve vzorku obsazeny a koncentréad®td molekul (kvantitativni analyza). Tato
technika je zaloZena nacé¢keni vibraci atora v molekulach, které absorbovaly energii
z dopadajiciho zéni.[8][9]

2.1 Infradervené z&eni

Swtlo (véetrg infraterveného) je elektromagnetickéredi. Jedinou vinovou délku
z&eni, které mzeme vidt je z&eni v oblasti viditelného spektra. NejdzitéjSi parametry
swtelného z&eni jsou vinova délka[m] (délka jedné periody), viet W [cnil] (pocet vin za
urcity usek) a frekvence f [Hz] (et period jednotkdasu).S¥telné zéeni se v infréervenych

spektrech nepstji rozdéluje podle vingtu W.
Kde plati: \, — %[cm -1 3)

Nazorné rozéleni swtla dle vSechdchto paramefr je na obr.3. Z kvantové fyziky
vime, Ze s#tlo je emitovano ze zdroje v jednotkach zvanyclrigt Ty dopadaji na molekulu
latky a gredaji ji energii. Vztahy pro energii a jefigistky jsou uvedeny v rovnicich 4-6. [8][9]

AE=h-f [eV] -energie pdebna pro festup na vyssi energetickou hladinu 4)
E=h-c-W [eV] -vypocet energie pomoci vitu (5)
f=(E1-Eo) /h [Hz] -frekvence absorpce proitgthod mezi energetickymi (6)
hladinami

Kde:

E — energie fotonu [eV]

h — Planckova konstanta (h=6,626"1G)

¢ — rychlost s¥la (c= 299 792 458 m/s) [8]

20



Knihovna infr&ervenych spekter materi@bouzivanych v elektrotechnice Roman Nieba013

PR
17} n
& 8 3
.
% 2 8 % 8
© - (1] \
- 0 —_— (O {'] O
2 © k] a2 c € ¢ ] -
o - & © 9 ¢ g =& o c
= o ] ‘© 2 2 5 == © ]
c 2 S “ = L co - >
9 © o o >0 ,8 o @ O 2 ©
< > ) = S 8 00 e =] N
o o S = C & ©ows N ©
> bt ) [T} = v &= N2 o
< ] ° £ €E £ ¥ o0 2 £
] [ b= = = = E¥¢3 2 ©
“ € 2 = 8 € woS& ] e
o B £ E X 5 x 9% () .
5 < = ) L o N % = - ©
= © o= = = -
o o £ 2 8 8 2-s3S [ £

Vinovs  10° 10> 10 1 10" 102 10° 10” 10° 10° 107 10°® 10° 10™°10™

, [ S N O A S N KNS I AN NN N N B
delkaml—™——T—T— T T T T T T T T T T T 1

Frekvence 10° 10’ 10®* 10° 10" 10" 10% 10" 10" 10" 10" 10" 10" 10*° 10%°
[hz] | | | | | | | | | | | | | | |
\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ ‘
Vinot 10° 10*10° 107 10" 1 10 10° 10® 10* 10° 10° 10" 10® 10°
nocet T T e e e T T N A
[em™] \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ ‘

Obr. 3 Elektromagnetické spektrum [11]

2.2 Infradervené spektrum

V oblasti infra&erveného z&ni se absorbuje energii nejvice latek. V IR spekétrii

se n&ii tyto absorpce a na jejich zakteske provadi analyza materialu.

2.2.1 Oblasti infra€erveného spektra

Infracervené spektrum&ime na blizkou, $edni a dalekou oblast. Blizké&st ma
vinotet 14000 az 4000 cf Infracervené zfeni ma nej#tsi energii v této oblasti
infracerveného spektra. BohuZel spektralni informace iskryvaji a jejich kvalita neni
vysokd. Blizk& oblast se nejvice pouzivakvantitativnich ndteni vzorki. Také se pouziva
pii méieni ve slozitych podminkach jako dapii chemickych reakcich neboripméieni
tekouci kapaliny v trubce.

Strednicast infr&erveného spektra ma vieet 4000 az 400 cth Je to nejpouzivaysi
vinocet @i méreni infraervenou spektrometrii, protoze v tomto pasu vinbwglek absorbuje
energii nejvice latek.

Dalekacast infraerveného spektra ma viket 400 aZz 20 crh V této oblasti nejvice
absorbuji molekuly séEkymi atomy anorganickych latek. Pouziva se k idi&ati skupin

izomefl a dlouhychretézch téZkych kyselin v pevném skupenstvi. Také je tatastoliZiténa
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k identifikaci minerah a barviv. [8][10]

2.2.2 Zobrazeni infraéerveného spektra

Infratervené spektrum se zobrazuje pomoci grafu. Na obeykle byva vinget, ktery
z&ina od nej¥tSiho a postuphse zmensuje. Tato osa takéam znazafovat vinovou délku.
Na ose y je intenzita absdrgch paf, kter4 se znazduje pomoci absorbance nebo
%transmitance.[8]

Vztah pro absorbanci:
A=1¢/l [] (7)
kde: A — absorbance [-]
lo — Intenzita pozadi
| — Intenzita absorbovanéhocsia
Absorbance riize byt vztazena na koncentraci molekul ve vzorkotoTvyjaduje Beetiv
zakon:
A=¢-l-c [] (8)
Kde: A —absorbancel-]
€ —pohltivost([-]
| — délka s¥telné drahy prochazejici vzorkem [cm]
C — koncentrace [-]
%Transmitance udava, kolik procentsa proslo vzorkem.
Vztah pro transmitanci:
%T=100-(I/ b) [-] 9)
Kde :
%T — transmitance
lo — Intenzita pozadi
| — Intenzita absorbovanéhoésia
Mezi transmitanci a absorbanci je matematicka &®bji Pomoci FTIR softwaru je snadné

pievadtt mezi nimi, jak je znazo#mo na obr.4.[8]
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Obr. 4 Srovnani %transmitance a absorbance polyeste

2.3 Absorbovani energie molekulou

Pokud dodame jedn@i vice atomové molekule dost&t®u energii ve form
elektromagnetického #éni, miZze fejit na vyssi energetickou hladinu &it&onat pohyb.
Ten miZe byt roténi (ot&eni atomu kolem své osy), transia(posuvny pohyb), vibeai (zde
se pohybuji jednotlivé atomy) a elektronovy. Tytohpgby v tiatomové molekule kro#n
elektronového jsou znazammy na obr.5. Interakci IR #éni s elektrony ma velmi maly vliv,
jelikoz na to ma IR Z&ni malou energii. Absorpci energié pibracich doprovazi zemy
dipdlového momentu. U symetrickych molekuk(®l, Cl>, CO,) vSak ke zran¢ dipdlového
momentu nedochazi. Naginearni molekula C&nema dipdlovy moment. Zde seéobazby
C=0 navzijem kompenzuji, nebjejich momenty fisobi proti sob. Proto jsou tyto molekuly

nenttitelné pomoci infréervené spektroskopie. [10][12]
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Obr .5 Ukazka pohybu molekulj pbsorpci z&eni[10]

Dopad IR z&eni na molekulu nejvice oviiuje vibrani pohyb. Ten se &i na
deforma&ni (méni se Uhel mezi atomy) a vaten (méni se délka vazby). Transld a rot&ni
jsou slabsi, e netitelné a velikostd jsou na vysledném spektru oproti vikmém pasm
n¢kolikrat mensi. Plati, jestli je dodana energienavozdilu energetickych hladin, molekula
piestoupi na vysSi energetickou hladinu. Frekvensmrabvaného Zani se musi rovnat
frekvenci vibrace molekuly. Ta se vyie podle vztahu (5). Frekvencé pbsorpci zéeni
zustane stejna, 218i se pouze amplituda. Postupy mezi energetickyadinami rotanich a

vibraénich pohyli jsou znazorény na obr.6.[10]
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Obr.6 Energetické hladiny u vibdai a rota’ni pohyb[8]

2.3.1 Stupré volnosti

Béhem vibrace, se fiie atom z rovnovazné polohy pohybovinti snéry podle
kartézskych sa@adnic. To znamena pohyb ve &m osy X, y, z. Pro viceatomové molekuly
plati, Ze kazdy atom v molekule sé&Ze pohybovat nezavisle na druhém. Podle tohdtbem
byt nekonény patet snért vibraci atond. To by ovSem znamenalo chaos v interpretaci
modelu. Misto toho popisujeme atom pomoci mininf@nhnozstvi vibraci, v tzv. normalnim
vibratnim moédu. Zde plati, pokud je N ¢ aton@i v molekule, ma molekula 3N stijp
volnosti (%, Yn, zn). Tento pdet stugit volnosti je v3ak fidélen transl@nimu, rot&nimu a
vibratnimu pohybu. Transtai a vibr&ni pohyb ma 3 stugvolnosti, rot&ni miZze mit 2 nebo
3 stupr volnosti. Dva stupfima linearni molekula (dnem rotace kolem osy prochazejici
spojnici atond nedochazi k igmig’ovani molekuly v prostoru). Nelinearni masog stups.

V tabulce 3 je znazoen paset stupit volnosti jednotlivych pohyin[10][11][15]

Tabulka 3. Stupné volnosti [9]

Druh stupna volnosti Linearni | Nelinearni
Translacni 3 3
Rotacni 2 3
Vibracni 3N-5 3N-6
Celkem 3N 3N
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2.4 FTIR spektrometrie

FTIR spektrometrie je dnes velmi pouzivanyisgb ngteni infra&&ervenych spekter.

V tétocasti bude popsan princip funkce FTIR spektrometzpigoby néfeni s nim.

2.4.1 Interferometr a interferogram

Interferometr je zakladni stavebni prvek kazdéhORF spektrometru. Zakladni
interferometr pouZzivany v IR spektroskopii je Mitdwiv interferometr. Jeho schéma je na
obr. 7.

AN | /
ZdrOj \\ I //
. v r A z
infracerveného
zareni ———— .
/ | N
7/ ' AN
Ve AN

Déli¢ paprsk
‘ - - \4 >
A
Detektor
» \ Pohyblivé

Méieny
vzorek

zrcadlo

y

Pevné zrcadlo

Obr. 7 Schéma Michelsonova interferometru [8]

Zdroj IR z&eni, coZz je keramicka &nka schopnd emitovat spojité infexvené
spektrum, vysle sitelny paprsek dodlice, kde se paprsek rattina dva v poréru 50 % na
50 %. ¥li¢ paprsk je slozen z destky bromidu draselného, na kterém je nanesena tenka
vrstva germania. Paprsky 2lde mii do zrcadel, z nichz je jedno pohyblivé a druhenge
Od tchto zrcadel se paprsek odrazétzgo ctlice, kde se oba paprsky rekombinujétzp
jeden. Paprsky se mohou rekombinovat konstruktivin destruktivié. Pri konstruktivni

rekombinaci dojde k tomu, Ze vysledny paprsek j&tsmm amplitud odrazenych papiskK
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tomu mize dojit, jen pokud je rozdil drah obou pafrselistvym nasobkem vinové délky.
Pokud vSak intenzita paprsku po rekombinaci je rmem&Z intenzita jednohéi druhého
paprsku vstupujicich Zpdo clice, nastala destruktivni rekombinace.[9][10]
Plati Ze:
d=n-\ [cm] (10)
Kde:
d — opticky drahovy rozdil interferometru [cm]
n-0,1,2,3...(celéislo)
A —vinova délka [cm]
[8] [9][11]

Poté mifi rekombinovany paprsek dale d@&mného vzorku, kterym projde nebo se od
n¢j odrazi (v zavislosti na pouzité technicéremi) a je znren detektorem. Na detektory pro
stredni ¢ast infr&erveného spektra se pouZziva pyroelektrickistpj z polysyntetického
detektory se vyralji z telluridu rtuti-kadmia (MCT). Ty se ale mushladit. Z jednoho
takového mifeni vznikne interferogram. V FTIR segfhvice fiznych frekvencich najednou,
takZze vznikne vice interferogrd@mz nichZz se pak pomoci softwaru vyuzZivajici Faore

transformaci vytvti infracervené spektrum.[9]

2.4.2Fourierova transformace

Fourierova transformace je matematickd metoda popvena po jejim objeviteli
Jozefu Fourierovi. Ten ukazal, Ze funkce jako sinelso kosinus mohou byt superponovany
pomoci fiznych matematickych funkci (nabyejnymi x,y nakresy) a naopak. Pomoci toho
je mozné pibéhy jednotlivych interferograih prevést na spektruri naopak. Fevod mezi
interferogramem na spektrum je znazmm na obr. 8. Zde je vit, Ze jeden interferogramse
sinusovym piibéhem o uéité frekvenci vytvadi ve spektruiaru. Na ose x se zZmi zakladni
jednotky z cm na crh Pokud se takovych interferograra rozdilnych frekvencich slozi vedle
sebe vice, vznikne spojité spektrum. Zde jsou 2azik rovnice popisujici vztah mezi
intenzitou dopadajiciho #&ni, které je funkci optického drahového rozdilieriferometru a

intenzitou, jez je funkci vintiu a naopak. dmto rovnicim seéika Fourietiv trasnformani par.
[13]

o (11)
1 () = J‘B(W) cos(27avo)dw
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kde:
I(3) — intenzita jako funkcé
B(w) — intenzita jako funkce w
d — opticky drahovy rozdil interferometrufcm]

oo (12)
B(w) = [1(J)cos(2rm3)dd

—00

9]

Intenzita Intenzita
A A
h
#
Fourierova
transformace
> >
Vinova délka [cm] Vinocet [cm'I]

Obr. 8 llustrace vztahu mezi spektrem a interfeangem|[8]

V dneSnich FTIR spektrometrech se pouZiva rychlaridoova transformace.
V porovnani s klasickou Fourierovou transformacpgset matematickych operaci drasticky

snizen, takZe jsou vypty o mnoho rychlejsi. [13]

2.4.3M érici metody pouzivané v FTIR

Pro ziskani kvalitniho spektra je velicdefita volba spravné &hici metody. MiZze se stat,
Ze zvolime metodu, kterd je zbyme& slozitd a zdlouhava. V FTIR spektrometrii jsouit®is
skupiny ngticich metod — metody transmisni a odrazové. [8]
1) Transmisni metoda
Transmisni metoda je nejstarSi pouzivana metodafracervené spektroskopii. P
meieni transmisni metodou vyslany infeaveny paprsek prochaziimo pres vzorek na

detektor. Pomoci transmisni metody |zé&finplynné, kapalné i pevné vzorky. Mezi vyhody
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pati niZsi cena pofitek potebnych k realizaci gfeni nez je tomu u reflexnich metod, dlouha
tradice n&eni touto metodou a s tim spojené zkuSenosti (6cketh a kvalita narkrenych
spekter. Mezi negtSi slabinu pro transmisni techniku ifigtroblém neprhlednosti materialu.
Pokud material absorbuj€ili® mnoho z&eni, na detektor se jiz skoro Zzadné nedostane. Toto
sereSi zuzovanim gtenych vzork. To ale niize byt velmi naréné, zvlag u pevnych vzork

Nastavec pro gfeni transmisni metodou uniis§ ve spektrometru je na obr.9a). [9][10]

a) Transmisni nastavec b) ATR nastavec

Obr.9 Transmisni a ATR nastavce

a) Méreni plynnych vzorki

Plyny maji nizkou hustotu, a proto musi byt optickédha prochazejici ¢gfenym
vzorkem delSi nez u jinych vzarKalespa 10 cm). Pro spravnédreni je také dlezité mit
plyn pod spravnym tlakem. Plyny se&iiinve specialni kyveét ktera se sklada zecay
tvorené sklenti kovem (mosazi) a IR propustnym oknente$r¢j do vzorku a nasledn
ze vzorku prochazi inftgrvené z#eni. Pro ziskani delSi optické cesty materialem se
pouZzivaji odrazové plynové kyvety. Ty maji na kehckrcadla odrazejici infearvené
z&eni tam a z§t. Paprsek se dostane do detektoru azgkolika odrazech. V komorach
se 40 -100 odrazy e byt opticka draha az 120 m. [9][10]
b) Méreni kapalnych vzorki

Kapaliny nepatebuji [ilis velkou gipravu na nsieni. Pokud je kapalina stala, jeji film
lze nanést mezi 2asti IR propustného materialu, ktery bylnbyt z nereaktivniho
materialu (Bak nebo diamant). ¥Sina kapalin vSak hodnabsorbuje, a proto se musi

rozpustit v rozpoustlle. Voda se jako rozpousiio priliS nehodi, protoZze ma intenzivni
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absorgni pasy, jez se mohougkryvat s absokmimi pasy ndfeného vzorku. Misto vody
se mize pouzit oxidd&keého uhliku (RO). Jako dalSi rozpou&tla pouzivali latky na bazi
uhliku(CS nebo CCJ). Ty se dnes jiz moc nepouzivajithivjejich toxicité. Kyvet pro
meieni je vice drulh Kyvety s pevnou délkou optické drahy se hodi pméreni
nestabilnich kapalin, ale nedaji se rozmontovatvélice zEZuje jejichcisteni. Proto se
spiSe pouzivaji polopropustné kyvety, které se dafimontovat. Blokové schéma

polopropustné kyvety je na obr. 10.

Predni
Zadni Zadni okénko okénko Predni
obal obal
TESilenl Tésnéni ¢

ﬁ

Infracervené
zareni

AMIHMIMIY

LLMMINY

|

. T v . Plnici otvor
Distancni

vlozka

Obr. 10 Schéma polopropustné kyvety pedani kapalin [9]

Distartni vloZka kyvety je vyrobena z polytetrafluoroettryli (teflon), a protoze se
vyrabi ve vice tlou¥kach, niize byt jedna kyveta pouZzita prasfani s fiznymié. Dalezita
je také volba okének ki absorgni schopnosti. Musi byt propustnéa @ésti spektra, které
budeme dale analyzovat. Nejl&&i pouzivany material na okénka je NaCl, pouZisaji
také KBr, Cak, Bak, KCI.[9] [10]

c) Meéieni pevnych vzorka
Pevné vzorky se #ii podle ti technik. Mohou se rozemlit na prasek, poté smicha

s vhodnym IR propustnym materialem a slisovat dbleta Mizeme je rozptylit
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ve vhodném suspendujicim materidlu (nujol atd.kéTae daji nanést jako tenky film.
Priprava vzorku fedevsim zavisi na vlastnostech konkrétniho materii vyrob¢ tablet
se material rovnoginé smisi s vhodnym materidlem (8&$€ji KBr) a slisuje se pod
tlakem (cca 2 GPa). Pro tabletucst&dyz se smisi optimélni mnoZstvéimného materialu
(fAdow miligramy) s 200 mg IR propustného materialii.lBovani tablet s KBr se musi
postupovat rychle, jelikoZz absorbuje vodu z atnmysééto nam rmze vysledné spektrum
zkreslit absorgnimi pasy vody. B pouzivani tablet je také nebezpaehomogenity
tabletyci poSkozeni krystalove fizky pi mleti.

Pt rozptyleni vzorku v suspendujicim materialu sglifiee vytvai suspenze a poté se
tato suspenzeitozi mezi d¥ okénka z IR propustného materialu. Mezi vhodnékayp
k vytvoreni suspenze paimineralni olej (nujol¥i fluorizovany olej (fluorob). JelikoZz maji
tyto oleje své absotpi pasy, je vhodné rozlit vzorek na dva a tyto poloviny suspendovat
kaZdou v jiném oleji. Poté spektra porovnat a v§iozinich absorpni pasy suspendujicich
oleju. Je opt dulezité zvolit spravny posr suspendujici latky a ¢reného vzorku nebo
muze dojit k @ilis maléci naopak pilis velké absorpci zZéni.

Nekteré polymeryei vosky mohou byt roztaveny a naneseny jako terlky ha IR
propustna okna. &které vzorky jsou rozpuity ve vhodném rozpougtle. Zde je ovSem
dulezité aby rozpoustllo bylo schopno vyt tenky film. [9] [10]

2) Reflexni metody
Pevné vzorky, které Ize jen obt&mmefit transmisni metodou, se mohu &mpomoci
reflexnich metod. Jak je jiz z nazvu patrné, naktetr bude dopadat odrazeny paprsek od
povrchu n&reného materidlu. Tat®ast je zarfend na 3 nejpouzivaisi metody, metodu
zrcadlového odrazu (spektralni reflexe), na metmsilabené totalni reflexe (ATR-attenuated
total reflectance) a na metodu difuzni reflexe (IPFS — diffuse refrection spectoscopy).
a) Metoda spektrani reflexe

Metoda spektralni reflexe je nedestruktivni metaddoZend na odrazu ighi od
povrchu vzorku. Uhel odrazu i by se i rovnat Ghlu dopadu. Intenzita odrazeného
swtla zavisi krond Uhlu dopadu i na indexu lomu, povrchu vzorku aoghisi schopnosti.
Podle druhu vzorku sedfi dvéma zmisoby.

Prvni zgisob vyuZiva fimého odrazu od povrchu vzorkuét®ina materidl odrazi 5 -
10% dopadajiciho gtla. V oblastech se silnou absorpci se vSak odré#a vice. Jelikoz
je vysledné spektrum odliSné, musi se &aaplikovat Kramers — Kronigova transformace.

Pomoci ni se spektruntgvede na klasické apoby zobrazeni spekter s % Transmitamci
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absorbanci na ose y.

V druhém zjisobu paprsek projde tenkym filmem 2ieného materialu a odrazi se od
neabsorbujiciho podkladu. Pro prodlouzeni drahygbapve vzorku se &ii pod uhlem
65°-85°. Tato technika je tena gedevsim pro kapalné vzorky. Materialy jako polymery
¢i vlakna musi byt roztaveny nebo séay na odrazovou desitu a az poté gieny.[9]
[10]

b) Metoda zeslabeného Uplného odrazu- ATR(Attenuatedtal reflectance)

ATR vyuziva jednoduchého nebo vicendsobného odrazozhrani rreného vzorku
a meticiho krystalu. Res néfici krystal s vysokym indexem lomu projdeadi na vzorek
pod Uhlem odpovidajicimu podmince totalniho odrazieni pronikneradow nékolik
mikrometii do nefeného vzorku a fize byt vzorkem absorbovano, viz obr. 11. Hloubka
priniku z&eni do materialu se vypte podle vztahu (12).

(13)

A
d =
" 2msin?8-(n,/n,)?

Kde: d — hloubka pitniku[um]
A —vinova délka [-]
ny — index lomu vzorku [-]
nk— index lomu krystalu [-]

0 — uhel dopadu na fazovém rozhrani [°][14]

Ze vzorce (13) je patrné, Zeipik je hlubSi pi vétSich vinovych délkach. Absorbovana
sloZzka z&eni se po odrazu oslabi dibeme ji nasledhvycist z nandieného spektra. Jako
material na niici krystal se podle druhudfeného vzorku pouziva germanium, silikon,
bromoidid (KRS-5), AgCl, ZnSe nebo diamantil€ité je krystaly po wieni aistit
vodou, alkoholem neboredinymi kyselinami, protozZe dkteré ngéfrena latky mohou na
krystalu zanechat stopy a zkresligieni. ATR n&fici nastavec s ZnSe krystalem ve

spektrometru je na obr.9b)
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Hloubka priniku viny do vzorku

ATR krystal

ATR krystal

InfraCervené zafeni ze Detektor
zdroje

Obr. 11 Piinik swtelné viny do vzorku/pmereni s ATR [14]

Metodou ATR niizeme ngfit Sirokou paletu vzork Je dobra na #eni nakra, lepidel,
vldken, past, tkanin, plastfiima atd. ATR vSak r&i pouze tenkou vrstvu povrchu
materidlu, takZze se nehodi pr@meni smési material, kde je mal4 koncentrace jedné ze
sloZzek. Ve srovnani naffenych spekter mineralniho oleje pomoci transmisiT&
metody z obr. 12 vypliva, Ze transmisni metodagd citlivéjSi. Slabsi absoyni pasy
zn&ici urover starnuti nejsouip méreni metodou ATR viditelné. Transmisni metoda je
citlivejsi, protoze draha paprsku wraném materialu delSi. Nevyhoda této citlivosti je
totalni absorpce #éni v mistech se silnou absorpci. Hodnoty absobausahuji na
stupnici az n&islo 6 na rozdil od hodnoty 0,% pnéieni s ATR. Doporéena maximalni

hodnota na stupnici absorbance jei2yptSich hodnotach jsou spektra zkreslena. [14][10]
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Obr. 12 Srovnani metody ATR(n&bp a transmisni metody (dole)ipmereni spektra

mineralniho oleje

c) Metoda difuzni reflexe - DRIFTS (Diffuse reflectane infrared fourier transform

spectroscopy)

Metoda DRIFTS vyuziva rozptyleného odraziserd od povrchu vzorku do vice stran.
Vzorek se nmize analyzovat if/mo nebo niZze byt rozemlet a smichan s IR propustnym
materialem (n€jpstji KBr). Z této sntsi se slisuje tableta, ktera byla obsahovat 5-15%
meieného vzorku. Lisovani vSak neni nezbytn&ssKBr s néfenym materialem stadat
do malé misky, ktera se vlozZi dostitiho @istroje. ProtoZe vysledné spektrum zavisi na
velikosti castic vzorku, je tlezité vzorek pdivé rozemilit.

Pfi samotném r&eni se vzorek fipevni do néticiho z&izeni a vySle se nagnIR
z&eni. To pronikne pod povrch vzorku, odkud se oddizivice smira tzv. difGznim
odrazem a dopadne na zrcadlo ve tvaru elipsy, k#ehi sousedi do detektoru. Tento
princip je ilustrovan na obr. 13. Lesklé a hladkénghy se musi zdrsnit pomoci brusnych
papifi, aby mohly rozptylovat zéni do vice stran. Oproti jinym metodam jé méreni
s DRIFTS intenzita ¢kterych pa8 mensSi. Toto se eliminuje pouzitim Kubelka-

Munkovych jednotek misto absorbanée %transmitance. Kubelka — Muiik model
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ukazuje vztah mezi intenzitou spektra a koncentrasiku. [9][8][10]
Plati ze:
(1-R¥/ 2R=c/k (13)
Kde:
R — absolutni reflektancel-]
¢ — koncentrace vzorku [-]

k — molarni absokmi koeficientfcm2/mmol] [9]

Pomoci DRIFTS se #tii tuhé, pedevsim praskové vzorky. Vyhodou je, Ze prFeni

stati jen malé mnozstvi éieného vzorku.

Eliptické zcadlo

\|‘/
Detektor Vzorek / | AN
Zdroj IR zareni

Obr.13 difuzni reflektancepmereni s DRIFTS
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3. Knihovna namérenych infracervenych

spekter

Knihovny infratervenych materidl slouzi k indentifikaci neznamych infrervenych
spekter. Identifikace probiha tak, Ze se #&i@mé spektrum pomocidiiciho softwaru srovna

se znamymi spektry v kniho¥n

3.1 Postup meireni vzorki infra éervenou spektroskopii

V této praci byly mitené vzorky mireny na spektrometru Nicolet 380 a rigiema data
byla zpracovana programem Omnic. N&&tku nméreni se umisti do kyvetového prostoru
vhodny n&fici nastavec (ATR transmisni nastavec) a déjrse vlozi n&fici krystal nebo
kyveta (g méreni metodou ATR se pouzZival ZnSe a diamanitddPa hem samotného
meieni je dilezité mit zapnuté profukovani dusikemikvminimalizaci vibranich pag ze

vzduchu ( hlavéa CC; a vodni péra).

3.1.1 Nastaveni experimentu

Pokud je spektrometrijpraven na néteni, na ovladacim gdaci pustime program
Omnic. Dialogové okno programu Omnic je na obrRrb neieni je nejdlezit¢jSi polozka
collect, kde jsou volby tykajici se dtieni. Pro naslednou analyzu spekter se voli poloZzka

analyze.
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Obr. 14 okno programu omnic

Pred samotnym gfenim je dilezité nastavit v programu Omnic drulitici metody a
meticiho krystalu. Tyto moznosti se nastavujferveré zakrouzkovaném okénku na obr 14.
Z hlediska optimalizace &reni je dilezité zvolit spravné rozliSeni a celkovyded snimk.
Vliv rozdilného p@tu snimki a rozliSeni na nagbenych spektrech skelné tkaniny je znazorn
na obr 15 a 16 (jako optimalni hodnoty se ukazalsrf@mku a rozlieni 4).

Patet snimku spektra &wje, z kolika po sabjdoucich snimi se zpiiméruje vysledné
spektrum. B srovnani 40 (nahe), 32 (uprosed) a 8 (dole) snintkna obr 14 je viét, Ze i
vétSim patu snimki je pribéh hladSi. Nevyhoda&tSiho p@tu snimku je delSi dobadieni.

RozliSeni spektra tuje schopnost spektrometru rozlisit blizko sebéclegpektralni
pasy. Na obr. 15 nak®je spektrum zgfené s rozliSenim 16, pod nim spektrum s rozliSenim
4 a dole je spektrum zffené s rozliSenim 1. Z obrazku vyplyva, Ze spektamiiené pod

vySSim rozliSenim ma hladSigh, ale jeho absoipi pasy jsou slabsi a&které mensi jsou

hafe rozeznatelné.
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Obr. 15 Vliv p@tu snimk na nangrené spektrum
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Obr. 16 Vliv rozliSeni na #ifené spektrum

Vzorky na obrazcich 15 a 16 byly 2rany metodou ATR pomoci ZnSe krystalu.
Méreni s ATR bude popsano v nasledugi@sti textu, protoZze natifena spektra v knihoen

byla mgtena pra¥ touto metodou.
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Na zaatku n&feni se nejiive zneti spektrum pozadi a poté s#tlaci vzorek pomoci
momentového Sroubu kdficimu krystalu, viz obr. 17. Jailézité opatrg tlacit na vzorek,
protozZe se rive poskodit krystal pod nimigdevSim ZnSe krystal) fifméreni material ve
form¢ praskuc¢i mekkych ulomki se mezi Sroub a vzorek vloZi kovova Spachtle (md 9,
ktera rozprogse tlak na ¥tSi plochu. Poté nasleduje samotn&aeni a analyza IR spekter. O

spektralni analyze se dale pojednava v kapitole 5.

Momentovy
<« .

sroub

Pritlacna
Spachtle

Obr. 17 Uchyceni vzorku v ATR néastavci pomoci mtoaého Sroubu asfitlaché Spachtle

3.2 Druhy, vlastnosti a pouziti méienych materiah

S ohledem na zadani prace byléiemi provedeno na vzorcich z elektroizolizh
materiati. Materialy jsou rozéleny podle teplotnichrid a podle toho umi&ty do tabulek.
Tyto tabulky jsou v filoze 1. Kron¢ nazvu materialy obsahuji tabulky také popis zakiell
vlastnosti a fiklady pouziti. VSechny zde uvedené materialy migireny a jejich spektra

jsou ulozena v knihownprogramu Omnic ve Skolni laboréto
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4. ldentifikace infra¢ervenych spekter

Identifikace funknich skupin neznamého materialu je jednim z hldvpitos FTIR
spektrometrie. Existuji dv cesty k identifikaci materialu. Natfené spektrum se e
porovnat se spektry ulozenymi v knih@évmériciho softwaru nebo se mohou analyzovat

jednotlivé absorgni pasy.

4.1 ldentifikace materialu podle knihovny infracervenych

spekter

Pro gesnou identifikaci materialu jeubbzité mit obsahlou knihovnu IR spekter.
Existuje @t zpasohi, jakymi Omnic srovhava neznamé spektrum s knihava srovnani na
zaklad korelace hleda program spektra, u kterych se ghodjintenzivigjSi pasy. Volba
korelace je dopokiena pro nejvice aplikaci.

Pokud zvolime absolute difference, budou mit mat€ny ve spektru #Si vliv.
ProtoZze zde maji tim padem velky vliv i mal&istoty obsazené v materialu, tak se spektra
zpravidla méan shoduji nez je tomu u jinych metod.

DalSi moznost srovnavani je square differendenPjsou nejvice zohlagkny velké
absorgni pasy. Tato metoda je vhodna pro analyzu spekisathujicich hodnSumu.

Srovnani podle absolute derivativeregnosituje pozici absorfnich pad pied jejich
intenzitou. Je uzitaa pro identifikaci spekter s Sikmou zakladnou.

Posledni mozZnost vyhledavani je square derivafide. je upednostgna Stka a tvar
pasu. Tato moznost je nejlepsi pro analyzu spelkzdé kvality.

Identifikace materialu podle knihovny indexrvenych spekter je demonstrovana na
relastikové pasce. Kazda jeji strana ma jiny poved¥ naznéuje, Ze je sloZzena z vice
materiali. Nejdiive se s knihovnou srovna spektrum zadni strankyp@poté spektrumipdni

strany pasky. Vysledky jsou na obr. 18
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Obr. 18 Srovnavani zadni strany relastiku s kniloavn

Na obr. 18 nah@ je infra&ervené spektrum zadni strany pasky. Pod nim jsekisp
ktera se s nasienym nejvice shoduji. Jsou to spektra PET lahwayaepteru. Na zakladvelké
shody miizeme usuzovat, Ze se jedna o PET pasku.

Infratervené spektrum ipdni strany pasky je na obr. 19 ns&hoRi srovnani
s knihovnou byly hlavni absafpi pasy velmi podobné s muskovitem (spektrum uped}tJe
zde viditelné mirné ovlivni spektra nosnou PET paskou (spektrum dole), ktergpektru
piredni strany relastiku vytyéslabé absokmi pasy.

Pri srovnavani s knihovnou i#e nastat situace, Zze n&ené spektrum se nebude
shodovat s Zadnym spektrem uloZzenym v knikowi této situaci musime identifikovat

jednotlivé absorgni pasy.
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Obr. 19 Srovnavanisedni strany relastiku s knihovnou.

4.2 Identifikace materialu podle absorginich pasi

Jednotlivé funkni skupiny ve vzorcich absorbuji jen itych oblastech (vingech)
spektra. Pokud je furtki skupina fitomna, musi byt ve spektru vSechny jeji ab&oirpasy.
Identifikace absormich pas je vSak jen jednaast informaci o latce. Pouziva se pouze pro
uréeni funknich skupin obsazenych ve vzorku. Ke kompletniyaaheznamée latky jeéeba
pouzit i jiné analytické metody. Nicm&rtvar a intenzita absotpich pagé nam nize
napowdét o uritych viastnostech latky. [17] [10]

Tvar absorpéniho pasu

Tvar absorpniho pasu poskytuje informace o vyskytditiich funkenich skupinach a
o ¢istotd material. Cisté materialy maji abso¥pi pasy podobné Gaussokiivce. Odchylka
Vv symetrii mize znamenat existencigkryvajicich se pa&s coZ naznéuje gritomnost dalSich
funkénich skupin. Také to fite znamenat, Ze se jedna o stminu. Siroky absoimi pas
muzZe vypovidat o existenci vodikové vazby nebo ioftbvfunicnich skupin. Htomnost
krystalové niizky mohou zase nazéavat zdvojené pasy. [10]

Intenzita absorpéniho pasu
Intenzita absomiho pasu vypovida o koncentracéi@ného materialu a o existenci

uréitych funkénich skupin ve vzorku. N#pskupiny, které velmi ovlituji zmenu dipdlového
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momentu, maji velice intenzivni absénp pasy (karbonyl C=0) [10]

4.2.1 Struktura molekul

Intenzita a pozice absafpich pas zavisi mimo jiné i na strukia molekuly. V této
¢asti se objevuji 2 zakladni typy struktury molekul.
Aromaticka struktura

Aromatickou strukturu maji organické latky obsabiuphlikové atomy sazené do
Sestélenného nenasyceného kruhu (benzenové jadro). keakoje znazorn na obr. 20 a),
kde je aromaticka struktura toluenu. Atomy uhlilkoy stidaw spojeny jednoduchymi a
dvojnymi vazbami. Tyto slaieniny se z&ly nazyvat aromatické proto, Ze vydavaji
charakteristicky zapach.
Alifaticka struktura

V molekulach s alifatickou strukturou jsou atomigliku spojeny do symetrickych
rozwtvenychietzci viz obr 20 b). Mohou byt spojeny také do cyklickyeearomatickych
retzcaa (alicyklicka struktura). ¥tSina alifatickych latek je ltava (metan, acetylen, propan
atd.).

a) Aromaticka struktura toluenu b) Alifaticka sttuka propanu
Obr. 20 struktury molekul[15]

4.2.2Hlavni absorpéni regiony infraéerveného spektra

Pri analyze infréerveného spektra je vhodneé reldsi spektrum do &olika vétSich

oblasti. ProtoZe v oblastech vySSich ¢hicse vyskytuje ménhabsorgnich pas, je lepsi zait
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praw od nich. Celé spektrum je ro#dno do g@ti zakladnich regioin
1) OH-NH pas (hydroxylova skupina)

Hydroxylova skupina absorbuje v oblasti wtio od 4000 do 2600 cf Produkuje
Siroké absorgni pasy se #dem kolem 3400 cth Vlastnosti vodikové vazby itie znénit
tvar a pozici absogmiho pasu. O-H pas karboxylovych kyselin je velimndlsy se stedem
kolem 3400cm?, zatimco voda v navihlé hErma velice ostré pasy od 3700 do 3500'cm
V regionu valetinich vibraci hydroxylové skupiny se také objevujHNvalertni vibrace se
stredem okolo 3350 crh N-H pasy jsou &s3inou strngjSi nez O-H pasy. Absence absorpci
v tomto regionu ukazuje, Ze vzorek neobsahuje kanthatyci proteiny. [10] [15]

2) C-H (uhlovodikova skupina a alkoholy) region vanénich vibraci

Uhlovodiky maji valetini absorpce v pasu 3150-3000trdak je vidt na obr. 21, C-
H valereni vibrace methylenové skupiny (@Hse vyskytuji kolem 2925 ci(nesymetrické
vibrace) a 2850 crh(symetrické vibrace). To koresponduje s methylo{@Hs) skupinou, kde
C-H valeréni vibrace jsou blizko 2962 ctn(nesymetrické vibrace) a 2872 énisymetrické
vibrace). Je tedyigjmé, Ze asymetrické vibrace ma}isi frekvenci nez symetrické, proto se
vyskytuji ve ¢tSich vin@gtech. Rozdily mezi vingy jsou také mezi nasycenymi (C-H) a
nenasycenymi (C=C-H a aromatické prstence) uhldyodasycené uhlovodiky maji vakeri
vibrace okolo 3000 crhzatim co nenasycené uhlovodiky absorbuji mezi 213000 crit .
Silné uhlovodikové absotpi pasy maji nap vosky, oleje aifrodni laky. [10] [15]

3) Oblast absorpce trojnych vazeb

Oblast trojnych vazeb spada do rozmezi mezi 2506-t8%00 cm'. ProtoZe se zde
vyskytuje malo absogmich pag, jsou absorpce trojnych vazekt$inou nezarnitelné.

V tomto regionu maji valemi vibrace nitrily (&GN) ve vinastu 2240 cmt , alkyny (C=C) v
2120 cmt a kolem 2265 cm absorbuji kyanaty (O#€N). Mezi latky obsahujici trojné vazby
pati kyanoZeleznatan Zelezity a pruska modré (typyaf0] [15] [17]

4) Oblast absorpce uhlikové dvojné vazby (karbonyl C=Q

Oblast absorpce karbolu jeildzitd nejen z chemického hlediska ale i z hlediska
interpretace spektra. C=0 absorpce totiZitvelice intenzivni pasy mezi 1850 — 1540tm
VInoc¢et absorpce karbonylu je velice zavisly na obsadesybstituentech. Napv esterech
karbonylové vazby absorbuji kolem 1740 tmketonech kolem 1710 cha amid | absorbuje
v 1650 cmt. Soli kyseliny karboxylové maji C=0 nesymetrickdlertni vibrace okolo 1650-
1540. [17] [15] [10]
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5) Oblast otisku prstu

Oblasti otisku prstu obsahuje virtg od 1500 crit do 500 crit. Vétsina funknich
skupin v tomto regionu ma absoénp pasy zfisobené deforngaimi vibracemi. Oblast otisku
prstu se velmi&zko interpretuje, protoze je charakteristicka pmetulu jako celek. Pomoci
srovnavani se spektralnimi knihovnami Ize z tétastbzjistit gitomnost konkrétni molekuly.
Mimo deformanich vibraci se zde mohou vyskytovat i vibrace n&é nag. vibrace C-O
vazby u alkohal a fenoti nebo ve sloteninach uhlik plus halogen (C-F, C-CI, C-Br, C-I).
[17][15] [10]

4.2.3 Zakladni funkéni skupiny a jejich charakteristika

V této sekci jsou uvedeny charakteristiky a ¥hyozakladnich funé&nich skupin.
Kompletni gehled funknich skupin a jejich vintt je uveden v filoze.
1) Nasycené Alifatické a Alicyklické uhlovodikové slo&eniny

Nasycené uhlovodiky jsou¢hrné obsazeny v organickych sk®ninach. Pdt sem
methyl (CH), methylen (CH) a methyn(CH). Jejich valéni vibrace se vyskytuji v oblasti
vinoctl 3000 cmt az 2800 crmt. Ve spektru mineralniho oleje z obr. 21 jsousviabsorgni
pasy methylu a methylenu. Methylové skupina zdelypkaje 2 valedni vibraini pasy v 2963
cmit (asymetrické vibrace) a 2873 éntsymetrické vibrace). Methylenova skupina prodekuj

intenzivrej3i pasy v 2926 crhresp. 2850 crh

1,0:Mineraloil
0,9:
0.8 CH; CH,
‘Valencni vibrace v
07! Valen¢ni vibrace
0,6
8 1
c
£ os
8 ™~
3 I
< |}
0.4] CHZ CH3
] v , R \ v , .
I Deformacni vibrace Deformacni vibrace
0,3
| CH,
0,2: Kyvadlova
ol vib;ace
4000 ' ' " 3000 ' ' "~ 2000 ' ' " 1000 '
Wavenumbers (cm-1)
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Obr. 21 Infra‘ervené spektrum minerélniho oleje

Deformani vibrace mohou velmi napédét o zakladni strukite latky. Nap. silny
absorgni pas methylenu (1470 chse slab3im pasem methylu (1380 %na pasem
kyvadlové deforméni vibrace methylenu (okolo 720 ¢injsou znakem dlouhého linearniho
alifatickéhoretézce. Pevné semikrystalické materialy jakoingarafin nebo §eli vosk maji
ve spektrech osjSi absorpni pasy, které se navic rasdji na dva. [15] [10]

2) Nenasycené a aromatické uhlovodiky

Pokud se mezi viridy 3150 cm' a 3000 crit vyskytuji absorpce, je to téinvzdy znak
piitomnosti nenasycené vazby C=C-H nebo aromatiblgnasycené uhlovodiky se poznaji
piedevsim podle absorpci C-H vazeb. Vazba C=C viytv&co slabsi absoipi pas.

C-H deformé&ni vibrace napovidaji o pozici a prostorovém roetdalvojné vazby.

Aromatické C-H vibrace okolo 3000 ¢mmaji még intenzivni absorni pasy nez
vibrace alifatickychetézca (viz  obr.
22). Struktura absotpich pag je
dana poétem a pozici C-H vazeb okolc
aromatického ftettzce a pozici

substituent vazanych k molekule. O

2000
1800
1600
1400 1
1200
1000
800

tom nejvice vypovida tvar past

4000
3600
3200

. , o (a)
vibraci C=C vazeb aromatickéhc

fettzce vyskytujici se mezi 1600 m & 1:2
a 1500 cr. § aaé
Na obrazku 21 jsou srovnané ’g 40%
xylenové izomery. Nahe je é 20
1,2dimethylbenzen, uprastd " Gé 2 22888 8 § 2 8 g
1,3dimethylbenzen a dole ®@° ° 7 T T T T 0T
1,4dimethylbenzen. Na obrazcich | moé
vidét, Ze @i zmeéné umiseni methylu zz;
v benzenovém prstenci se znatelr mé
meéni tvar absorpci v jiz zmémém 20]
pésu 1600 crha 1500 cr. 0 b
Na obr.23 je spektrum Se s 8ds e e s =T
(c) Wavenumber (cm—1)

polystyrenu. Nejsilgsi a rekdy i
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nejvice informativni absorpce jsouwObr. 22 a) 1,2dimethylbenzen, b) 1,3dimethylbenzen
v pasu mezi 1000 a 655 ¢mZde se c) 1,4dimethylbenzen/gvzato z [10]

vyskytuji deformani vibrace aromatickeho C-ketézce. Pokud se tyto pasy ve spektru
nevyskytuji, nejednéd se o aromatickou molekulu.rafle zgisobené interakci C-C vazby se
vyskytuji okolo 1600 cmha v mezi 1500-1400 ct15] [10]

EPolystyrene
0,28:
f C-H deformacni
0,26: )
| vibrace
0,24 aromatického
0.22: prstence \
0,20:
8 0185
s Ul Valenc¢ni vibrace
o I
5 0.6 C=C vazby
< 014 aromatického C-H
l Alifatické C-H prstence deformacni
0’12'; Aromatické valen¢ni vibrace
0,10: C-H valen¢ni vibrace
0,08 vibrace
0,06+
0,041
4000 300 2000 1000
Wavenumbers (cm-1)

Obr.23 Infra‘ervené spektrum polystyrenu

3) Alkoholy a hydroxyly

Hydroxyl (O-H) ma jedny z nejdominarich absorgnich pad. Ve &tSirg prostedi
se vodik nevyskytuje samostatnale je vazadn na jiné atom§i molekuly obsahujici
hydroxylovou skupinu. Jako dopad tohoto vazani kwdsou SirSi absotmi pasy a nizsi
absorgni frekvence. Ve specialniclitipadech, kdy je atom vodiku izolovany, jsou ab&oirp
pasy uzsi a vyskytuji séiwétsich frekvencich.

Alkoholy se vyskytuji ve 3rtdach v zavislosti na uhlikovém substituentu. Kthtka
obsahuje jeden substituent, tak je to alkohol pmydlva substituenty sekundarniiatpech
tercialni. ®idu alkoholu pozname na spektru podle O-Hedpvsim podle C-O valénich
absorpci. O-H valemi vibrace se v alkoholech vyskytuji mezi 3600 ®@2zm* a C-O
absorpce nastava od 1260 do 1000 crBlabsi pas deformaich vibraci O-H je mezi 1420 az

1330 cm'. Infratervené spektrum primarniho octanolu je na obr[Z5].[10]
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Obr. 24 Infra’ervené spektrum 1-octanolu

4) Amino slouceniny

Stejre jako alkoholy se amino sléaniny roz@luji na primarni (NH), sekundarni (NH)
a tercialni (N). Jako substituent se zde vyskyulysik. Infr&ervena spektra jsou velice
uzitetna ¥ uréovani tid amino slotgenin. Absorpce v primarnich a sekundarnich amirsech
vyskytuji v podobnych vingech. Sekundarni aminy maji vSakeéetito vin@&tech navic pasy
heterocyklického N-H pasu a imino (=N-H) pasu. ©etkk se N-H valetni absorpce
primarnich a sekundarnich amipohybuje mezi 3500 a 3325 &C-N valerni absorpce je
mezi 1090 a 1020 cfa N-H deformani absorpce od 1650 do 1550 &nTercialni aminy
jsou velmi podobné éteem. K diagnostice slouZzi jen C-N absémppas mezi 1210 s 1150 tm
1 [15] [10]
5) Karbonyl (C=0)

Absorpce C=0 jsou velmi intenzivni. Je to tedyejedz nejlépe identifikovatelnych
pasi v celém IR spektru, coz je \Wdna obr.25, kde je inftgrvené spektrum polyesteru.
Valereni vibrace C=0 se vyskytuji v ketonech (1720 a@016m?), esterech (1750 a 1730

cmt) a aldehydech (1740 a 1720 ¢n Sousedni C-O valéni vibrace se v esterech a
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aldehydech se objevuji od 1400 do 1000'cm

0,267 Poliestere
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0.22;
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0.18;
0.16:
0,14
012
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0,04: vibrace

0,06

Karbonylovy

pas C=C \

Alifatické C-H
valenéni
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2000

Wavenumbers (cm-1)

C-O valenc¢ni
vibrace

Aromatické
C=C

valenéni

vybrace

vibrace

1000

Obr. 25 Infra’ervené spektrum polyesteru

Dalsi skupina latek obsahujici karbonylové pasy jamidy. Amidy maji skolik

absorgnich pagé nazyvajicich se amid I, amid Il a amid lll. Infeavené spektrum amidu |

obsahuije silny karbonylovy abs@érp pas okolo vinétu 1650 crmt. Pas amidu Il se vyskytuje

ve vinaitu 1550 crit. Ten je tvden valegni absorpci C-N a N-H skupiny. Amid 1lI pés je

zpasoben C-H deformémimi vibracemi vyskytujicimi se blizko 1450 @m Amid |

nejintenzivigjSi absorpni pas, zatimco amid Il ma nejn€imtenzivni pas, viz obr 26.
V amidech se vyskytuji také symetrické (3350%ra asymetrické (3180 cth N-H

vibrace. Diky pitomnosti vazeb vodiku s jinymi prvky, je tento gaoky. Rekryvaji se tu
pasy valetinich vibraci N-H, O-H a alifatického C-étzce. [15] [10]
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Obr. 26 infra’ervené spektrum amidu;gvzato z [17]

4.2.4 Vyhodnoceni infr&erveného spektra

Existuje rkolik zakladnich krol pifi vyhodnocovani infréerveného spektra.
V nanmgreném spektru je lepsi hledatité vzory nez analyzovat jednotlivé absarppasy.
Funkeni skupiny obsazené ve vzorku se totiz mohtekgyvat (FedevsSim v oblasti otisku
prstu). Tvar a velikost absafpich pag nam vSak mohou napé&kt. Vyhodnoceni spektra by
melo prokehnout postup& podle nasledujicich béad
1) Prohlédnout si celkovy vzhled spektra

Jak byloie¢eno na z&tku kapitoly 4.2, tvar absafpich pagé miaze o neznamém
materialu gco vypowdét. Jiz @i prvnim pohledu na IR spektrum Izélgizné odhadnout o
jakou latku se jedna. Pokud je spektrum jednodacimé jen dkolik absorgnich pas, maze
jit o lehko molekularni organickou nebo inorganigiglowteninu jako nap jednoduché soli
béZznych molekul (karbonat, sulfat, nitrat, amonium.ahebo kovalentnistice (chloroform,
dichlormetan, methanol, voda atd.). Velmi jednoduspektra maji i oldgjné polymery jako
nag. polyethylen a polytetrafluoroethylen.

Siroké absorgni pasy naznaiji, Ze se ve vzorku nachazi vodikové vazby. Typby

mohou obsahovat molekuly vody, alkoinoamoniové slokeniny, amino sloteniny a dalsi.
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N¢které inorganické materialy ki obsahu vodikovych vazeb tkiokombinaci Sirokych
a Uzkych pas Tyto pasy obvykle vypovidaji o krystalické struiled a symetrii molekuly. [15]
2) Uréeni pritomnosti uhlovodika a organickych materiak

Absorpce v regionu mezi 3200 a 2700 cjsou charakteristické pro latky obsahujici
vodik a uhlik. Ty zde vytu@ji C-H valerni absorpni pasy. Jestlize jsou absorpce nad 3000
cmt, mize se jednat o nenasycené uhlovodiky (obsahuji€f @bu) nebo o aromatické
latky. Absorpce pod 3000 chmohou vypovidat o tom, Ze latka ma alifatickowlsturu.
Pokud se zde navic vyskytuji absorpce v 1420 aci®h) tak se pravépodobré jedna o latku
s dlouhymi linearnimi alifatickymietézci. [15]
3) Uréeni pritomnosti hydroxy a amino skupin

Hydroxy a amino skupina dominuji regionu od 3650 8250 cm' kde maji
charakteristické absofpi pasy. Musime si dat vSak pozor, v tomto pasuaké mohou
vyskytovat valetini vibrace terminélnich alkyin konkrét skupiny C-H. Pokud se zde tyto
alkyny opravdu vyskytuji, musi zde je&xistovat absorpce=C pasu v 2200 crh Vyskyt
dal3ich stedrg intenzivnich pasv rozmezich 1600-1300 ¢cin1200-1100 crm a 800-600 cm
1 znai vyskyt O-H absorpci hydroxy skupiny (alkoholyyt® pasy maji velmi charakteristicky
tvar, takZe se lehko rozeznavaji. Relatiastré absorpce nachazejici se mezi 3670 a 3550 cm
1 vétSinou paii hydroxy skupi# bez vodikovych vazeb. To zfigoritomnost anorganickych
minerafi, kde se OH skupina nachazi na povrchu nebo vadoxat ntizce latky a je fipravena
k interakcim s ionty nebo jinymi skupinami. [15]
4) Zjisténi, zda latka neobsahuje karbonylovou skupinu

Jestlize se ve spektru vyskytuji absorpce mezi IEED cm!, zn&i to vyskyt
karbonylového (C=0) absaipiho pasu. Do tohoto pasu se mohou takéSavat absorpce
C=N (imino) a N=N (azo). Reaktivni karbonyly (anhdt kyselina halogenidova atd.) a
organické karbonyly maji absa@mpi pasy od 1775 ct vySe. Jednoduché karbonylové
sloweniny (nap. keton, ester, kyselina karboxylova) maji absorpegi 1750-1700 crh
Absorpce pod 1700 chenasi pritomnost amidl nebo karboxyl. Pokud se zde vyskytuje druha
silna absorpce mezi 1650 a 1600 Gmpravdpodobr jde o aromatické absorpce. O tom vice
v bodu 6. [15]
5) Testovani nenasycenosti

Stredre slabé absokmi pasy uhlikovych dvojnych vazeb (C=C) mezi 16420 cm
! mohou znéit nenasycenost latky. Progeni, zda je latka nenasycena je v&abka zohlednit

i dalsi absorgni pasy. Jeden nebo dva C-H pasy okolo 3000' enohou také znt
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nenasycenost, je aléeba dat pozor a nezanit tyto pasy s absorpcemi aromatickych latek.
Pokud se ve spektru vyskytuje navic ¢edibsorgni pas mezi 1000 a 880 cnje latka ténst
jisté nenasycena. Tento pas vSakzm byt ekryt C-H deformanimi vibracemi. [15]
6) Testovani aromaticity

Aromatické slodgeniny maji dva typické absami pasy okolo 1600 a 1500 cinStejré
jako u jinych druli latek, je zde ieba hledat dalSi charakteristické pasy. Vyskyt C-H
valertnich vibraci mezi 3150 a 3000 ¢nétSinou koresponduje s vyskytem jiz zisich
aromatickych pésv 1600 a 1500 crh C-H stedr silné absorgni pasy deformanich vibraci
mezi 850 a 670 crhtaké mohou zndt aromatickou strukturu. [15]
7) Zjisténi vyskytu vicenasobnych vazeb

Sloweniny obsahujici vicenasobnou vazbu dustkyiného prvku, (nap nitlili,
kyanaty, isokyanaty a thiokyanaty) maji charaktexke absorpce v regionu mezi 2300-1990
cm! . Jestlize jsou absampi pasy hodé silné, jde pravépodobré o latku obsahujici trojnou
vazbu (kyanat, isokyanat a thiokyanat). Uiribhoto regionu také absorbuji acetyleny a
alkyny. Jejich absogmi pasy jsou slabé, az na tercialni alkyr=QCvazba), ktery zde ma
stredrg intenzivni absorgni pas. Tercialni alkyn je navic charakterizovarH Gaalertni
absorpci v 3310 crha C-H deforméni absorpci okolo 630 ch

Izolované sedre slabé absokmi pasy v regionu mezi 2700 a 2400 cmpati obvykle
hydridim. Mezi ré pati silany (Si-H), thioly (S-H), fosfiny (P-H), arserfAs-H) atd. [15]
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5.Zavér

Infracervena spektroskopie nezpochybnitelpiindSi mnoho novych moznosti do
kvalitativni a kvantitativni analyzy mateniél V dneSni dob nejvice pouzivanad FTIR
spektroskopie, k tomurglava kvalitu naré‘enych spekter a rychlostieni. Ve druhé kapitole
bylo vyjmenovano &kolik metod ngfeni s FTIR spektroskopii.fiPsrovnani naméenych
spekter dvou nejpouzivg8ich metod na obr. 12, metody transmisni a ATRase ukazaly
vyhody a nevyhodyéthto metod. Ve spektru minerélniho olejectemém pomoci ATR byly
dolre viditeIné hlavni absoépi pasy latky. Bohuzel diky menSi citlivosti zdgsoe vidt
slabsi oxidani a karbonylové pasy, které nam signalizuji stiroleje. Naopak na spektru
zmeireném transmisni metodou byly tyto malé ab&oirpasy dote rozeznatelné, avSak diky
vysoké citlivosti, hlavni absoépi pasy byly sice viditelné, ale jednotlivé vrchallgsorpci se
nedaly rozeznat. Z toho vyplyva, Ze j@eafité zvolit nétici metodu na zakladkonkrétnich
poZzadavk na nefeni. Pokud chceme dfit starnuti oleje, nebo i jiné jevy vyzagici se
slabSimi absorpcemi, vybereme si transmisni met&dikud nas zajimaji hlavni fudrikd
skupiny objevujici se v latce, vybereme si metodiRASamorejmeé musime uvazovat i dalsi
faktory, jako mechanické vlastnosti vzorku, propost vzorku atd.

Jeden z hlavnich Ukiblmé prace bylo vytidt knihovnu infra&ervenych materidl
pouzivanych v elektrotechnice. Bylo n&eno celkem 90 materigl které jsou ulozeny
v knihovre programu Omnic ve Skolni labor&toMéieni bylo ¢éaso¥ nara@né, protoze se
metici krystal musel @kladre Cistit a také diky v&Sim vlivim se musel@asto znova it
spektrum pozadi. Navicfip méfeni spektra pozadi sib jen dychnout sirem ke
spektrometru a hned se na nasledné&engém spektru vzorku objevily zaporné pasy v éist
absorpci kystiniku uhlgitého. Ri vétSine méeni jsem pouzival krystal ZnSe, na ktery se sice
muselo dat pozor, aby se nepoSkodilyghycovani vzorku, ale jeho vlastni abswrippasy ve
spektru nebyly $tSinou nijak rusivé. Dale jsem si vyzkouSel pradiamantovym krystalem,
ktery je mechanicky odolny, ale vyttave spektru své malé absorpce. VSechny mnou
nantiené materialy nyni poslouzi pro srovnavani nezndmymangienych spekter
s knihovnou.

Posledni ukol této prace bylo analyzovat ftmikskupiny neznamych vzarkAnalyza
byla provedena na spektrech mineralniho oleje,gppilgnu, 1-octanolu a polyesteru. Je vSak
dulezité si u¢domit, Ze ukeni funknich skupin pouze napovida o slozeni, strigktudalSich
vlastnostech vzorku. Nelze podle toho s jistotdiituo jaky material se jedn&. To se da zjistit
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podle srovnani s knihovnami infiervenych spekteti jinymi metodami. OvSem vyskyt
urcitych funkénich skupin napovida o vlastnostech latky. Jakbyio zmirgno, intenzity
oxidatniho a karbonylového pasu v mineralnich olejichcznmoven starnuti nebo vyskyt
uhlovodikovych absormich pag mizZze znamenat, Ze jde o organickou latku. Vyskytk§ich
O-H absorpnich pas nazn&uje, Ze jde o alkohol. WezZité je, aby funéni skupina nila ve
spektru vSechny své charakteristické ab&urpasy. Pokud jeden pas chybi, dana &ank
skupina neni s velikou pra#odobnosti ve vzorku obsazena.

FTIR spektroskopie se bude dale rozvijgedevsim diky jeji rychlosti,ipsnosti a
faktu, Zze se jedna o nedestruktivni metodéiemi materidlu. Dnesni FTIR spektroskopy
pouzivaji vypadetni metodu rychlé Fourierovy transformace, cé¥emi jeS¢ o néco urychluje.
Navic podle dote zasobené knihovny infrarvenych spekter Ize d&it spoustu neznamych

materiati, které by se jinak musely sloZi&nalyzovat.
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Priloha 1: Infra¢ervené materialy ulozené v knihova

rozdélené podle teplotnich ¥id

Teplotni trida Y
Nazev SloZeni materialu Vlastnosti Pouziti
vy lastové trubky, ochrané
Akril butadien vyssi tekutost, lesk a plastove Iu y ovc rane
FORSAN 548 Lo ohrady pfi montazich na
styren(ABS) odolnost proti narazu - v
elektrickych zafizenich
HouZevnaty vyssi tekutost, moznost Skriné radiovych a
HIPS krasten 336 y y ., J televiznich spotrebicd,
polystyren tvoreni tenkych vrstev

vypinace, filmové civky

chemicka stalost, dobre

kluznd loziska, rukojeti,

S . . . , ... | dorazy, kluzné ¢asti stroju,
Silamid 6 polyamid 6 (silon) | obrobitelny, odolnost v{ci ,y N "o )
N valecky dopravnikd,
otéru S
tésnéni, izolatory
. olyamid 6, skelnd | vysoka pevnost, tuhost,
silamid sv3o | POYaM'¢ ysoka PEVROSY, X
vldkna odovnost vici tahu
olyethylen dlouhad Zivotnost, snadné venkovni rozvody pitné
Bralen RA2-19 p yethy , spojovani, chemicka y p
nizkohustotni vody, hydroponie
odolnost
vysoka chemickd odolnost | rozvody pitné vody, tlakové
. polyethylen- . . vt
Liten MB62 , a odolnost proti kanalizace, plastové
vysokohustotni

rozpoustédltim.

ochrany

HOSTAFORM C
9021

polyformadehid

odolnost vUci
rozpoustédllm,
mechanicka pevnost,
odolnost vici oxidaci

cd/dvd média, solarni
panely

Taboren PH41 K40

Polypropylene-
Homopolymer,

papir

velkd pevnost vzhledem k
vaze, chemicka odolnost

krabicky na jidlo, aplikace
vyZzadujici odolnost vici
rozleptani

Krasten 127

polystyren

¢iry, kfehky, mala teplotni
odolnost (do 70°C)

spektrofotometrické
kyvety, skumavky,

Selak

pfirodni pryskyfice

odolnost vici vodé,
hoflavina 1. tfidy

pojiva slidovych izolantd,
natéry, impregnace

Luran 368R(SAN)

Akril butadien
styren(ABS)

pevny, houZevnaty, velka
odolnost proti tlaku,
dobre tlumi zvuk, nizka
tepelna vodivost

zvukové izolace, LEGO
stavebnice, svétové
nejpouzivanéjsi plast

Roman Nieba013
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Teplotni tFida A

SloZeni materialu

Vlastnosti

Pouziti

Nazev

Mosten 52-492

polypropylen

odolnostu vici olejam a
rozpoustédllim, dobra
mechanicka odolnost

vétranych prostorech, lana,

izolace kabel(l v malo

Teplotni trida E

Nazev SloZeni materialu Vlastnosti Pouziti
odolnost proti Uderu, vt Yy
. C e . .y stropy, svétliky, stfesni
Macralon polykarbonat optickd prlsvitnost a zna¢né
okna, obklady

sniZzena horlavost

Koplen 0207 F

lehéeny polyester

mékky, mala teplotni
odolnost

falesné stropy, slabé zdi,
izola¢ni desky

Teplotni tFida B

SloZeni materialu

Vlastnosti

Pouziti

Nazev

PET film

polyester

odolnost vicéi vihkosti,
chemicka odolnost,

nosny material izola¢nich
pasek (Remika)

Myoflex CPC

papir ze sulfatové
buniciny, PET film,

pojidlo

pruzny material

nizkonapétové stroje

Myoflex 1LS

stlaceny papir, PET

film, pojidlo

pruzny material

nizkonapétové stroje

Myoflex 2LS 20

stlaceny papir, PET

film, pojidlo

pruzny material

nizkonapétové stroje,
izolace vinuti civek

Sklotextit FR4

skelna tkanin

epoxidova pryskifice

a,
vlastnosti

dobré izolacni a dielektrické

Télesa transformatord,
télesa pfistroju, rozvadéce




Knihovna infr&ervenych spekter materi@bouzivanych v elektrotechnice

Roman Nieba013

Teplotni trida F

Nazev

SloZeni materialu

Vlastnosti

Pouziti

Myoflex PV/1

polyesterova rohoz, PET
film, pojidlo

ohebny vicevrstvy materidl
pro nizkonapétové stroje

nizkonapétové stroje

Myoflex PVS/1

polyesterova rohoz
nasycena pryskyfici, PET
film, pojidlo

ohebny vicevrstvy material
pro nizkonapétové stroje,
impregnovany, tvrzeny

nizkonapétové stroje

polyesterova rohoz, PET

ohebny vicevrstvy material,

Myoflex PV . .. v izk étoveé stroj
yoriex film, pojidlo 2 vrstvy rohoze nizkonapetove stroje
polyesterova rohoz ohebny vicevrstvy material,
Myoflex PVS nasycena pryskyfici PET | jako PV ale impregnovany a | nizkonapétové stroje
film, pojidlo vytvrzeny
nekalandrovand ohebny vicevrstvy material
Myoflex PF polyesterova rohoz, PET y y " | nizkonapétové stroje

film, pojidlo

2 vrstvy rohoze

Myoflex 2N50

aramidovy papir, PET
paska, teplotné odolné
pojivo

ohebny vicevrstvy material,
2 vrstvy papiru

nizkonapétové stroje

aramidovy papir, PET

ohebny vicevrstvy material,

Myoflex 2N80 paska, teplotné odolné , nizkonapétové stroje
. 2 vrstvy papiru
pojivo
nekalandrovanyaramidovy . . .
MBI apir, PET paska, teplotné ohebny vicevrstvy materidl, nizkonapétové stroje
2N130NC papir, paska, tep 2 vrstvy papiru P )
odolné pojivo
aramidovy papir, PET . . .
. Y . heb t terial, | . . .
Myoflex 2N130 paska, teplotné odolné onebny vicevrstvy ,ma ena nizkonapétové stroje
. 2 vrstvy papiru
pojivo
Curaver E150 . . dobré mechanické a kostry téles p,”Str,,oJu’
. skelna tkanina, epoxid . . . . transformatord,
FR5(sklotextit) elektroizolacni vlastnosti
rozvoden
. . L 5 izolacni pasky,
muskovit, skelnd tkanina, | za pokojové teploty pruzny, IZ.O acni pas y
Al ojivo epoxid nema rad zmény teplot aplikace vysokeho
pojivo ep ytep napé&ti (24kV)
izolacni
Relastik muskovit, PET film, pojivo | za pokojové teploty pruzny, pasky,aplikace
epoxid nema rad zmény teplot vysokého napéti
(11kV)
kostry, télesa
Sklotextit ARV sklenénd tkanina, vysoka klimaticka odolnost, | pfistrojd, rozvoden,

epoxykrezolova Zivice

mechanicka pevnost

transformatorq,
rozvadécu
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dielektrika
Y. L » kondenzator(, nosné
horsi elektrické a lepsi ]
. . T , s - systémy elektrod v
Remika (flogopit) hofecnata slida, papir mechanické vlastnosti nez ,
. elektronkach,
muskovit, . .
izolace topnych
¢lankd
dielektrika
Remka . , dobré elektrické vlastnosti, | kondenzator(, nosné
. draselna slida, papir ., . .
(muskovit) vydrzi vysoké teploty systémy elektrod v
elektronkach
odolnost vici elektrickému v
, . , konstrukéni
skelna tkanina, oblouku, vysoka odolnost .,
UPM70 B1L2 bezhalogenovy polyester roti plazivym prouddm materidly,
8 y poly protip y ,vl.o ! elektroizolace
samozhasivost
, . vyborna odolnost vici el. konstrukéni
skelna tkanina, ., )
UPM 71S , oblouku a plazivym materialy,
bezhalogenovy polyester . .
proudim elektroizolace
skelna tkanina evnost v tlaku a plazivym konstrukeni
L bezhalogenovy pol ’ester P roudL"Jmp ! materialy,
g y poly P elektroizolace
pevnost v tlaku, odolnost
skelns tkanina vUci elektrickému oblouku, konstrukéni
UPM 204R , ! vysoka odolnost proti materialy,
bezhalogenovy polyester . . .
plazivym proudim, elektroizolace
samozhasivost
dobré mechanické a konstrukeni
UPM W sklenéna vlakna, epoxid ) _ . materialy,
elektroizola¢ni vlastnosti .
elektroizolace
polyesterova rohoz,
Kodril NE polyesterova folie, X elektromotory
polyesterové lepidlo
polyesterova rohoz, 2 vrstvy polyesterové
Kodril NEN polyesterova folie, yropho\i/e elektromotory
polyesterové lepidlo
Kodril PE papir (celuloza) X elektromotory
Kodril SKS skelna tkanina, muskovit X
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Teplotni trida H

pojivo

Nazev SloZeni materialu Vlastnosti Pouziti
Skelné vlakno, impregnovany, P
o . . , , oddéleni fazi v
Myoflex GPG/S pryskyvrlce, PET fllrlw, vytvrzeny,oheb.rlly a pevny elektromotorech
teplotné odolné pojivo material
aramidovy papir, skelna
Myoflex NGN | vldkna, teplotné odolné ohebnost, pevnost nizkonapétové stroje
pojivo
polyimid, skelna tkanina, , v .
Myoflex GKG " L ohebnost, pevnost nizkonapétové stroje
teplotné odolné pojivo
Myoflex go:rl:lldl’s:sg:)ijz\:zé ohebnost, pevnost H 220 systémy,
2NK8025 papir, teplo /P elektromotory
pojivo
Myoflex 2NC aramidovy papir, , v .
130K25 teplotné odolné pojivo ohebnost, pevnost nizkonapétové stroje
URLER go:rl:lldl’s:sg:)ijz\:zé ohebnost, pevnost, teplotné nizkonapétové stroje
1N130k25 | PePIhtep odolny P J

Armaterm 200
LT

bezhalogenové sklo,
polyester

nizka tepelnd vodivost,
odolnost vici teplotam kolem

desky pro tepelné
izolace, aplikace
vyzadujici nizky

200°C N
pfenos tepla
, . , dobré dielektrikum,
Nomax type | kalandrovany aramidovy iy S
, elasti¢nost, mechanicka X
410 papir
odolnost
horsi mechanické a elektrické
Nomax type . , , . Y . < 4
411 aramidovy papir vlastnosti, dobre izolaéni obaly
impregnovatelny
obaly vedeni,
elektromotory, tam
Nomax type | kalandrovany aramidovy _ kde je potreba
P y, ¥ mechanicka odolnost e p .
414 papir mechanicky
odolnéjsi izolacni
material
S, e vy , aplikace vysokého
Nomax type | aramidovy papir, slidovy napétova odolnost, dobré v, ,
, . . napéti, motorové
418 papir dielektrikum .y
vodice
Nomax type aramidovy papir X X
424 ypap
Nomax type . , ,
aramidovy papir X X
425 y pap
dobré dielektrické vlastnosti, konstukéni
. skelna vldkna, silikonova stalost mechanickych a materialy,
Sklotextit SI L. - P . .
pryskyfice elektrickych vlastnosti pfi vysokofrekvencni
zvysené teploté technika

Skelna tkanina
G11

tvrzena skelna tkanina

vynikajici mechanické a
elektroizolacni vlastnosti, svoje
mechanické vlastnosti si
zachovava i pfi zvySenych
teplotach

kostry, télesa
pristroja, skrinovych
¢asti rozvoden,
transformatord,

\Y
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rozvadécq,
elektrickych stroja
skelna tkanina CastecCné tepelné a elektrick konstrukeni
UPM 72HT nina, penea y materialy,
bezhalogenovy polyester zatizitelna .
elektroizolace
Teplotni trida 250
Nazev Slozeni materialu Vlastnosti Pouziti

kondenzatory,

velkd tepelna
odolnostizolace(pracovni teplota

vysoce tepelné

Listkova slida slida i C . odolné izolace,
600°C), horsi mechanicka . ., .
izolacni desky, topné

pevnost oy
vodice

, , kondenzatory,

velka tepelnd .

odolnostizolace(pracovni teplota vysoce tepeiné

Mleta slida slida P P odolné izolace

600°C), horsi mechanicka
pevnost

izolacni desky, topné
vodice

Skelna tkanina

skelna tkanina

velka teplotni odolnost (450°C),
ohebnost

nosné prvky
izola¢nich materiald,

Sklotextil 7628

sklenénd vlakna

velka teplotni odolnost (450°C),
ohebnost

nosné prvky
izola¢nich material(

VI
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Priloha 2: Druhy a oblasti vyskytu absorgnich pasi

jednotlivych funk énich skupin

Pouzité zkratky v nasleduijici tabulce:

Intenzita: s — silna, m — g&dni, w — slaba, v — praimna, br — Siroky pas.

Popis vibraénich kmiti: v - valergéni, & - deform&ni, y — mimorovinna,w — kyvavy
(wagging),p — kolébavy (rocking), as — asymetricky, s — syikfr, d — degenerovany, amid.p.
I-11l — oznateni amidickych pasl-Ill, vystihujici silné spazeni vibraci v amidech, komb.p. —

kombinani pasy. R — alkyl, Ar — aryl.

ViInocet Intenzi| Pfitazeni | Fun&ni skupina Dalsi
ta charakteristicky
pas
3760-3580 W-m | vadH20) H20 (v rozpoustdle) 3620-3520
3670-3580 | v v(OH) -OH 1410-1260
3650-3500 Vv V(OH) C=N-OH 1690-1650
3620-3520 S VadH20) H20 (v rozpoustdle) 1645-1615
*3600-3100 | s,br |v(OH) H2O (krystalova voda) 1645-1615
3590-3400 v,br |v(OH) —-OH (intramolekularni H-vazba) | 1410-1260
3550-3500 w-m | v(OH) —COOH (monomer) 1800-1740
3550-3330 M-W  [vadNH2)  [-NH> 3450-3250
3550-3230 m-s | v(OH) —OH (dimerni a polymerni 1410-1260
intermol. H-vazba )
3550-3200 w-m | 2xv(C=0) |>C=0 (1. svrchni tén) 1720
3540-3480 m-s  |vadNH2) |-CO-NH> 3420-3380
3500-3300 w V(NH) —NH- 1580-1490
3460-3420 | m-s |v(NH) ~CO-NH- (trans) 1700-1665
3450-3250 w-m | vs(NH2) —NH:> 1650-1580
*3450-3250 W-m,br'vas(NHz) —-NH:> 1650-1580
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3440-3300 | m  [v(NH) —~CO-NH (cis) 1700-1665
3420-3380 m-s | vs(NHy) —-CO-NH2 1690-1670
*3370-3270 | m V(NH) —CO-NH- (trans) 3100-3070
*3360-3320 | m-s |vadNH2) -CONH; 3220-3180
3340-3300 m V(CH) C=C-H 2140-2100
*3300-2500 | m,br |v(OH)+ —COOH (skupina pds 1725-1700
komb.p.
*3300-3130 | v v(OH) C=N-OH 1690-1650
*3220-3180 | m-s [v{NHz) |-CONH, 1670-1650
3200-2500 v,br |v(OH) —-OH (intramolekularni chelatai |1410-1260
H-vazba)
*3180-3140 | m  [v(NH) ~CO-NH- (cis) 3080
*3100-3070 | w svrchni tgr-CO-NH- (trans) 1570-1515
amid.p.ll
3095-3075 | m  [va{CH;) |>C=CH 1985-1780
3080-3010 m V(CH)+ Ar (nekolik pasl) 2000-1650
komb.p.
*3080 w komb.p. |-CO-NH- (cis) 1680-1630
3050-2995 m V(CH) =CH- 1420-1290
2995-2950 | s VadCHz)® | -CHs, -O—-CHs 2895-2840
2955-2915 m Va{CH2) |-CHz—, -O-CH; 2880-2835
2895-2840 m-s | vs(CHz) —CHs, ~O-CHs 1470-1385
2890-2880 V(CH) ->C-H 1340
2880-2835 m Vs(CH>) —CHz—, -CH-O- 1480-1385
2830-2810 | w-m [v(CH) -CHO 1740-1685
2745-2650 | w  |v(CH) -CHO 1740-1685
svrchni ton
92350 S V(COy) COz (oxid uhlicity) 720
2285-2250 Vs VadN=C=0 | -N=C=0 (isokyanat) 1460-1340
)
2270-2200 \ v(C=N) —-C=N -
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2260-2190 w v(C=C) -C=C (pouze u nesymetrickych
molekul)
2140-2100 w-m | v(C=C) -C=C-H 1375-1225
2000-1650 w svrchni tgrr (skupina 2-6 pas 1625-1590
a komb. p.
1985-1780 | w 2xy(CH) | R-CH=CH,, RR-C=CH; 1800-1710
1870-1780 | vs |vadC=0) |-CO-O-CO- 1800-1710
1840-1770 S v(C=0) B, y-laktony 1370-1160
1870-1710 S v¢(C=0) -CO-0-CO- -
1800-1750 S v(C=0) vinyl a fenylestery 1310-1250
1800-1740 S v(C=0) —COOH (monomerni) 1380-1280
1750-1725 S v(C=0) -CO-0O- (ester) 1300-1150
1745-1715 S v(C=0) R-CO-R’ 1325-1215
1740-1685 VS v(C=0) —-CHO 1440-1325
1730-1705 S v(C=0) Ar-CO-O-R 1440-1395
1725-1720 VS v(C=0) H-CO-O-R 1195-1180
1725-1700 | vs [v(C=0) |-COOH (dimerni forma) 1440-1395
1715-1680 VS v(C=0) Ar—-COOH (dimerni forma) 1440-1395
1700-1665 S v(C=0) —CO-NH- 1550-1510
amid.p.l
1700-1660 VS v(C=0) ArCO- (@, B-nenasycené ketony)| 1300
1690-1670 | s v(C=0) |-CO-NH 1620-1590
1690-1650 w v(C=N) C=N-OH 1475-1315
*1680-1630 S v(C=0) —CO-NH- 1570-1515
amid.p.l
1680-1620 w-m | v(C=C) >C=C< >C=CH: 1445-1385 a 100(
665
*1670-1650 | s v(C=0) |-CO-NH 1650-1620
amid.p.l
*1670-1630 S v(C=0) —CO-N< -
*1650-1620 w-m | 3(NH>) —CO-NH: 1420-1400
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amid.p.ll
1650-1580 s-m | 3(NH>) —NH:> Ar:1360-1250
R:1090-1020
1640-1580 Vs v(C=0) enol formg3-diketon -
"1645-1615 | v v(H20) H20 (krystalova nebp-
v rozpou&idle)
625-1590 v v(C=C) Ar 1590-1575
1620-1590 w-m | 3(NH>) —CO-NH:? 1420-1400
amid.p.ll
*1610-1550 | s vadCOO) |-COO 1420-1335
1600 m v(C=C) -C=C-C=C- -
1590-1575 | v v(C=C)® |Ar 1525-1470
1580-1490 w O(NH) —NH- 1190-1170
*1570-1515 | s 5(NH) ~CO-NH- (trans) 1305-1200
amid.p.ll
1570-1485 | vs  [vadNOy) |-NO: 1385-1320
1550-1510 | s 5(NH) —~CO-NH- (trans) 1350-1200
amid.p.ll
1525-1470 | v v(C=C) |Ar 1465-1430
1480-1440 | m  [3(CHy) —CH,, ~O-CHo— 785-720
1475-1315 m O(OH) C=N-OH 960-930
1470-1440 m 0d(CHz) —CHjz, —O-CHs (ethericka vazba) | 1395-1340
1465-1430 Vv v(C=C) Ar 900-670
1460-1340 w Vs(NCO) |-N=C=0 -
1450-1390 S 8d(CHs) CH:—CO-O- (acetét) _CH-CO-,|1385-1310
CHs-N<
1445-1385 | m-s |3(CHy) —-CH2-X, X:C=O, COOR, GC,|785-720
C=C, Ar, CN, N@ CI,Br
1440-1395 w 0(OH) —COOH (dimerni forma) 1320-1210
+v(CO)
1440-1325 m o(CH) —-CHO 975-780
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1420-1410 | m  [§(CH) —~HC=CH,, ~HC=CH- (trans) 1300-1290
1420-1400 | m  [v(CN) -CO-NH; 1150
amid.p.llI
*1420-1335 m v¢(COO) |-COO -
1420-1400 | w  [3(CH) —~CH=CH- (cis) 1000-665
1410-1310 S 0(COH) terc-OH, Ar-OH 1260-1125
1395-1365 m-s | &s(CHg) CHs-,
>C(CHs)2 (ob® slozky steji|1255-1125
intenzivni) 1255-1125
—C(CHg)3 (sloZzka o nizS§im vingu
intenzivrejsi)
1385-1340 | s 3(CH3) |CHs—CO-, CHs—CO-O- -
1385-1320 S Vs(NO») -NO2 }
1380-1330 | s V(CN) ArsN -
1380-1280 m-s | 3(OH) —COOH (monomerni forma) 1190-1075
1375-1225 w-m | §(CH) -C=C-H 695-575
1370-1310 m CHs—N<
1370-1160 | s v(CO) B, y-laktony -
1360-1250 S V(CN) ArNH2, AroNH 1280-1180
1350-1340 | m  [§(CH) >C=CH- 850-790
1350-1310 w-m | v(CN) -NH-CO- 800
amid.p.llI
1350-1260 S O(COH) ROH, ROH 1260-1030
*1350-1180 | w-m |§(CH) —(CH2)nCO- (skupina pas jen pro| 790-720
vysoké n)
1340 5(CH) -C-H -
1325-1290 5(CH) ~CH=, -CH=CH- (trans) 1000-665
1325-1215 S v(CC) R-CO-R’ 1100
1320-1310 m-s | v(CO) —COOH (dimerni forma) 955-915
1310-1250 S VadCOC) A-CO-O-R 1150-1080
1305-1200 w amid.p.lll | -CO-NH- (trans) 770-620
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1300 m 0(C-CO-C |Ar-CO-Ar 1225-1075
)
1300-1290 | w  [§(CH) —~CH=CH; 995-900
1280-1180 | s V(CrN)  |Ar-NH-R -
1275-1230 VS va{COC) |=C-O-C 1120-1020
1275-1150 VS vadCOC) | RCO-O-R, Ar-CO-O-R 1160-1050
1260-1180 S v(CO) Ar-OH -
1255-1245 | m  [v(CC) -C(Chs)s 1225-1165
1230-1030 | m  [v(CN) RaN -
1225-1165 m v(CC) -C(CHg)3 930-925
1225-1075 | s v(CaC) |Ar-CO- -
1220-1190 | w >C(CHs)2 -
1205-1125 S v(CO) R:C-OH -
1195-1180 | vs |va{COC) |HCOOR 1160-1050
1190-1170 | m  [v(CN) RaNH 750-700
1190-1075 S v(CO) —COOH (monomerni forma) -
1175-1165 | m  |v(CC) ~CH(CHs)2 1150-1130
1160-1050 | s v(COC) | RCO-O-R’ -
1150 w p(NHz)  |-CO-NH; 750-600
1150-1130 | w-m —CH(CHg)2 840-790
1150-1060 | s vadCOC) |-O- 1140-900
1140-900 S v{(COC) |-O-, =C-0O-C -
1125-1085 S v(CO) R.CH-OH -
1100 m V(CCC) | R-CO-R’ (n&kolik pasi) -
1090-1020 w-m | v(CN) RNH: 900-650
1085-1030 S v(CO) R-OH -
995-980 s y(CH) —~CH=CH; 915-905
980-955 S y(CH) R-CH=CH-R (trans) -
975-780 w y(CH) -CHO -
960-930 m  |v(NO) C=N-OH -
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955-915 m, br | y(OH) —COOH (dimerni forma) -
930-925 m —-C(CHg)3 -
915-905 S y(CH) R-CH=CH; -
900-830 m-s  |y(CH) Ar -
900-650 s,br | y(NH) -NH: -
895-885 S y(CH) RR’ C=CH; -
860-800 S y(CH) Ar- (2 sousedni H-atomy: 1,4-
1,2,3,4-)
850-790 s y(CH) RR'C=CHR” -
840-790 w —CH(CHs)2 -
820-760 m y(CH) Ar- (3 sousedni H-atomy: 1,3-730-680
1,2,3-)
800 m-s, bt y(NH) -NH-CO- (cis) -
785-770 w-m | p(CHy) ethyl -
770-735 S y(CH) Ar- (4 sousedni H-atomy: 1,2-) -
770-735 S y(CH) Ar- (5 soused. H-atotn|730-680
monosubstit.)
770-620 m, br | y(NH) —-NH-CO- (trans) -
750-700 s, br |w(NH) -NH- -
750-600 m, br [y(NH2) —-CO-NH; -
745-735 m P(CHy) propyl, (CH)n—O-, n>4 -
730-665 m  [y(CH) R-CH=CH-R’ (cis) -
730-680 s y(CH) Ar -
725-720 w-m [p(CHz)  |-(CHa)n— (n>3) -
9720 w o(CO) CO. (oxid uhlicity) -
695-575 m-s [3(CH) C=C-H -
670 S y(CH) Ar- (6 sousednich H-atoin -|-

benzen)

Prevzato z [16]
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