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Fréquences Absorptions IR Caractéristiques des Principaux Groupements Fonctionnels 

 

 

 

 

 

 

 

 

Characteristic IR Absorption Frequencies of Organic Functional Groups 

 

Functional Group 
Type of Vibration 

Characteristic Absorptions 

(cm-1) 
Intensity 

Alcohol  

O-H (stretch, H-bonded) 3200-3600 strong, broad 

O-H (stretch, free) 3500-3700 strong, sharp 

C-O (stretch) 1050-1150 strong 

Alkane  

C-H stretch 2850-3000 strong 

-C-H bending 1350-1480 variable 

Alkene  

=C-H stretch 3010-3100 medium 

=C-H bending 675-1000 strong 

C=C stretch 1620-1680 variable 
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Alkyl Halide  

C-F stretch 1000-1400 strong 

C-Cl stretch 600-800 strong 

C-Br stretch 500-600 strong 

C-I stretch 500 strong 

Alkyne  

C-H stretch 3300 strong,sharp 

 

stretch 2100-2260 variable, not present in symmetrical alkynes 

Amine  

N-H stretch 3300-3500 medium (primary amines have two bands; secondary have one band, often very weak) 

C-N stretch 1080-1360 medium-weak 

N-H bending 1600 medium 

Aromatic  

C-H stretch 3000-3100 medium 

C=C stretch 1400-1600 medium-weak, multiple bands 

Analysis of C-H out-of-plane bending can often distinguish substitution patterns 

Carbonyl  

C=O stretch 1670-1820 strong 

(conjugation moves absorptions to lower wave numbers) 

Ether  

C-O stretch 1000-1300 (1070-1150) strong 

Nitrile  

CN stretch 2210-2260 medium 

Nitro  

N-O stretch 1515-1560 & 1345-1385 strong, two bands 
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IR Absorption Frequencies of Functional Groups Containing a Carbonyl (C=O) 

Functional Group Type of Vibration Characteristic Absorptions (cm-1) Intensity 

Carbonyl  

C=O stretch 1670-1820 strong 

(conjugation moves absorptions to lower wave numbers) 

Acid  

C=O stretch 1700-1725 strong 

O-H stretch 2500-3300 strong, very broad 

C-O stretch 1210-1320 strong 

Aldehyde  

C=O stretch 1740-1720 strong 

=C-H stretch 2820-2850 & 2720-2750 medium, two peaks 

Amide  

C=O stretch 1640-1690 strong 

N-H stretch 3100-3500 unsubstituted have two bands 

N-H bending 1550-1640  

Anhydride  

C=O stretch 1800-1830 & 1740-1775 two bands 

Ester  

C=O stretch 1735-1750 strong 

C-O stretch 1000-1300 two bands or more 

Ketone  

acyclic stretch 1705-1725 strong 

cyclic stretch 

4-membered - 1780 

5-membered - 1745 

6-membered - 1715 

strong 

,-unsaturated stretch 1665-1685 strong 

aryl ketone stretch 1680-1700 strong 
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Table Infra-rouge 
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Echelles de déplacement chimique en RMN 1H 
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Déplacements chimiques de CH, CH2 et CH3 diversement substitués 
CH3 CH2 CH 

proton  Proton  proton 

CH3 – C 0,9 – C – CH2 – C 1,3 – C – CH – C 1,5 

CH3 – C – C= 1,1 – C–CH2 – C – C=C 1,7     

CH3 – C – O 1,4 – C – CH2 – C – O 1,9 – C – CH – C – O 2 

CH3 – C=C 1,6 – C – CH2 – C=C 2,3     

CH3 – Ar 2,3 – C – CH2 – Ar 2,7 – C – CH – Ar 3 

CH3 – CO – R 2,2 – C – CH2 – CO –R 2,4 – C – CH – CO – R 2,7 

CH3 – CO – Ar 2,6         

CH3 – CO – OR 2,0 – C – CH2–CO–OR 2,3     

CH3 – OR 3,3 – C – CH2 – OR 3,4 – C – CH – OR 3,7 

CH3 – OH 3,4 – C – CH2 – OH 3,6 – C – CH – OH 3,9 

CH3 – O – Ar 3,8 – C – CH2 – O – Ar 4,3     

CH3 – O – CO – R 3,7 –C–CH2 –O–CO–R 4,1 –C–CH –O–CO– R 4,8 

CH3 – N – 2,3 – C – CH2 – N – 2,5 – C – CH – N – 2,8 

CH3 – C – NO2 1,6 C–CH2 – NO2 4,4 C–CH – NO2 4,7 

CH3 – C=C – CO 2,0 –C–CH2 –C=C–CO 2,4     

CH3 – Cl 3,0 – C – CH2 – Cl 3,4 – C – CH – Cl 4,0 

CH3 – Br 2,7 – C – CH2 – Br 3,3 – C – CH – Br 3,6 

CH3 – C – Br 1,7 – C – CH2 – C – Br 1,7 – C – CH – C – Br 1,7 

CH3 – I 2,2 – C – CH2 – I 3,1 – C – CH – I 4,2 

CH3 – C – I 1,9 – C – CH2 – C – I 1,8 – C – CH – C – I 1,9 

CH3 – CN 2,0 – C – CH2 – CN 2,3 – C – CH – CN 2,7 
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        X — CH2 — Y 

  

 

 

 

 

 

R1R2R3CH 

 

Substituant 

(X ou Y) 


Substituant 

(X ou Y) 


Cl 2.53 
CR=CR2 

(R = H ou alkyle) 
1.32 

Br 2.33 C6H5 1.85 

I 1.82 
C≡C−R 

(R = H ou alkyle) 
1.44 

OH 2.56 
C(=O)R 

(R = alkyle) 
1.70 

OR (Alkyle) 2.36 
C(=O)OR 

(R = alkyle) 
1.55 

OAr (Aryle) 3.23 
C(=O)NR2 

(R = H ou alkyle) 
1.59 

O(C=O)R 3.13 C≡N 1.70 

SR 1.64 CF3 1.14 

NR2 

(R = H ou alkyle) 
1.57 CH3 0.47 

CR 2.27  1.97 

=  CH  =  CH3 =  CH2 
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Table de déplacement chimique d’un proton éthylénique en 
fonction des substituants porté par la double liaison 

 

ppm = 5,25 + gem +  cis   +  trans
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Table de déplacement chimique d’un proton aromatique en 
fonction des substituants porté par le cycle 

 
 

  = 7,26 + Zortho + Zméta + Zpara  
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Constantes de couplage 1H-1H les plus fréquemment rencontrées 
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Courbes de Karplus 

 
Pour les protons vicinaux (H-C-C-H) 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Pour les protons géminés (H-C-H) 
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Constantes de couplage 1H-19F et 1H-31P 
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NMR Chemical Shifts of Common 
Laboratory Solvents as Trace Impurities (RMN 1H) 
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Echelles de déplacement chimique en RMN 13C 
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RMN 13C : Alcanes 
       Tableau 2 

              Tableau 1               (Incrémenter les  du tableau 1)  
  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

*C-C-C-C = -2,3 + A + Ba 

-2,3 : déplacement chimique du 13C du méthane 

A : terme de blindage B : terme de correction stérique ou de ramification 

 Tableau 1 : Incréments nécessaire au calcul de A  Tableau 2 : Incréments nécessaire au calcul de B 

 

 

 

 

 

Remarques : pour les amines et les éthers, pour déterminer B, considérer les hétéroatomes comme des carbones. 

Pour les esters et les amides, pour le calcul de A, le radical R (*C-CO-X-R, X = N ou O) doit être considéré comme un 

substituant. 
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RMN 13C : Alcènes 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 = 122,8 + A + Ba 

122,8 : déplacement chimique des 13C de l’éthène 

                   Incréments A pour les alcènes de structure 

       Incréments A et B pour les alcènes alkylés de structure        X-CH()=CH() 

   C-C-*C=C-C’-C’ 

  

 

 

 

 

            RMN 13C : Halogénures d’alkyle 

  RMN 13C : Alcynes 

 

 

 

 

                      = 79,1 + Aa 

 

 

 

X 
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RMN 13C : Hétéroaromatiques  

 

 

 

 

 

 

  

 

  

 

RMN 13C : Amines 

 

 
 

 

 

 

RMN 13C : Aromatiques  
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RMN 13C : Aldéhydes et cétones 
 = 193 + Aa 

A = somme des incréments 

 

 

 

 

 

 

 

RMN 13C : Acides carboxyliques et esters 
 = 166 + Aa 

 

 

RMN 13C : Amides 
 = 165 + Aa 

 

 

RMN 13C : Nitriles 
R-C≡N 
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Constantes de couplage JCC, JCH, JCF et JCX 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

JCF 
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NMR Chemical Shifts of Common 
Laboratory Solvents as Trace Impurities (RMN 13C) 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

22 
 

  



 

23 
 

 

Abondance isotopique de différents éléments 

 

 

 

 

Element Isotope 
Accurate 

Mass 

Natural  

Abundance 

Bromine 79Br 78.918336 50.69% 

 81Br 80.916289 49.31% 

Carbon 12C 12.000000 98.90% 

 13C 13.003355 1.10% 

Chlorine 35Cl 34.968852 75.77% 

 37Cl 36.965903 24.23% 

Fluorine 19F 18.998403 100.00% 

Hydrogen 1H 1.007825 99.985% 

 2H 2.014102 0.015% 

Iodine 127I 126.904473 100.00% 

Iron 54Fe 53.93961 5.80% 

 56Fe 55.93494 91.72% 

 75Fe 56.93540 2.20% 

Nitrogen 14N 14.003074 99.63% 

 15N 15.000108 0.37% 

Oxygen 16O 15.994915 99.76% 

 17O 16.999131 0.04% 

 18O 17.999160 0.20% 

Phosphorus 31P 30.973762 100.00% 

Silicon 28Si 27.976927 92.23% 

 29Si 28.976495 4.67% 

 30Si 29.973770 3.10% 

Sodium 23Na 22.989767 100.00% 

Sulfur 32S 31.972070 95.02% 

 33S 32.971456 0.75% 

 34S 33.967866 4.21% 

 



 

24 
 

Les fragmentations les plus courantes 

en spectrométrie de masse 
 

 

 Alcanes : 

 Perte d’un méthyle : M+ •  M+ + CH3
. (15) 

 Suivi d’une perte d’un éthylène : M+  M+  + CH2=CH2 (28) 

 

 Alcènes : 

 Obtention d’un carbocation allylique : R-CH2-CH=CH2
+ •  +CH2-CH=CH2 (41) + R. 

 

 Alcools : 

 Primaire : R-CH2-OH+ •  R • + CH2=OH+ (31) 

 

 Ethers : 

 Rupture en  : R-O-CH2-R+ •  R-O=CH2
+ + R• 

 

 Amines : 

 Rupture en  : R-NH-CH2-R+ •  R-NH=CH2
+ + R• 

 

 Aldéhydes : 

 Perte d’un radical hydrogène : R-CO-H+ •  R-CO+ + H• (1) 

suivi d’un perte de CO : R-CO+  R+ + CO (28) 

 Perte de la chaîne principale : R-CO-H+ •  R • + HCO+ (29) 

 Rupture en  : R-CH2-CO-H+ •  R+ + CH2=CHO• (43) 

 Réarrangement de McLafferty : RCH2CH2CH2CHO+ •  RCH=CH2  +  CH2=CHOH+ • (44) 

 

 Cétones : 

 Rupture en  : R-CO-R’ + •  R • + R’CO+ 

 Réarrangement de McLafferty (voir aldéhydes) 

 

 Acides, esters et amides : 
 Réarrangement de McLafferty (voir aldéhydes) 

 Rupture en (voir cétones) 
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