Corso di Metodi Fisici in Chimica Organica

Identificare il composto (0 i composti) la cui struttura e in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.
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Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass
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C.H.N.O 85.0402 Hydrogen 'y 1.00783 Silicon 20 b{ 27.9769
3H5INy B D(2H) 2.01410 Si 28.9765

C,H,N 85.0641 . 30
’ Carbon 2¢ 12.00000 (std) Si 25.9738
C4H502 85.0289 13C 13 00336 PhOSphOI'US 31P 30.9738
C,H.NO 85.0528 . 14 ' Sulfur 32g 31.9721

Nitrogen N 14.0031 33
. 34 E

CH,O 85.0653 Oxygen 16y 15.9949 35 S 33.9679
CH,\N 85.0892 170 16.9991 Chlorine Cl 34.9689
CHy; 85.1018 18y 17.9992 (! 36.9659
Fluorine F 18.9984 Bromine PBr 78.9183
81y 80.9163
Iodine 1271 126.9045



2. Lo spettro IR di tutti i seguenti composti presenta un intenso assorbimento relativo allo stretching
C=0, ma a numeri d'onda diversi per ogni composto. Disporre i 4 composti in ordine crescente di
frequenza di stretching, giustificando la scelta fatta.

O O O ®
; / |
3. Perche la sorgente FAB permette di analizzare anche composti del tutto non volatili? Come avviene la
volatilizzazione?
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Relative Intensity

Corso di Metodi Fisici in Chimica Organica

Identificare il composto (0 i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.
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Spettro IR (composto puro)



2. Prevedere i picchi di frammentazione piu intensi nello spettro di massa EI del composto

O

3. Perché nello spettro IR dei chetoni coniugati I'assorbimento dello stretching C=0 si trova a numero
d'onde minore che nei corrispondenti chetoni non coniugati?



Corso di Metodi Fisici in Chimica Organica

1. Identificare il composto (o i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.
130
+ CH,N;O, 130.0253
100 — : - F . 3014IN33
Misura ad alta risoluzione: M a 130.1000 CHN,0, 130.0491
_ CHNO, 1300140
CHN,0, 130.0379
80 - C.HgN,0, 130.0617
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@ 29 CHNO,  130.0504
T 60 CH,(N,O, 130.0743
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= 497 85 CH,,NO, 130.0868
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2. Quale tra le due frammentazioni indicate per il composto:



i

e la piu favorita? Spiegare il piu chiaramente possibile il perché.

3. Perche & molto piu facile osservare la banda dello stretching C=C nello spettro IR degli alchini
terminali piuttosto che in quello degli alchini interni?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

4. ldentificare il composto (o i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare

estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

100 — 29 a1 Spettro di massa EIl ad alta risoluzione:
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115
C,H:N;0, 115.0382
CH;N,O 115.0621 Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass
C,HNO 115.0269 — P
CHN,0, 1150508 Hydrogen  'H 1.00783 Silicon ol 27.9769
CHNO 1150746 DCH)  2.01410 00! 28.9765

N 0985 Carbon ¢ 12.00000 (std) g 29.9738
CHyN, 115 13 Phosphorus  3'P 30.9738

C 13.00336 "
CsH;0, 115.0395 Nitro 14N 14.0031 Sulfur S 31.9721
gen : 33
CsH,NO, 1150634 15N 15.0001 S 329715
C;H;;N,O 115.0872 Oxygen 16y 15.9949 . z: S 33.9679
CsHysN; 115.1111 179 16.9991 Chlorine 37Cl 34.9689
CH, 0, 1150759 180 17.9992 ‘ e 36.9659
CH, ;NO  115.0998 Fluorine vp 18.9984 Bromine . Br 78.9183
6 Br 80.9163

Ce¢HysN, 115.123 . 27, S e
CH,;0 115.1123 Iodine .

CH,N 1151362
CH, 115.0548



5. Lo spettro IR di tutti i seguenti composti presenta un intenso assorbimento relativo allo stretching
C=0, ma a numeri d'onda diversi per ogni composto. Disporre i 3 composti in ordine crescente di
frequenza di stretching, giustificando la scelta fatta.
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6. In quali casi puo essere utile la ionizzazione chimica e perché?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

4. ldentificare il composto (0 i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

Relative Intensity

: ) ) 105
1004 Spettro di massa El ad alta risoluzione:
M* a m/z148.0892 148
i CHN,O, 148.0484
i C,H,N,0, 148.0723
80 CH,,N,0, 148.0961
CH,,NO, 148.0610
1 CH,N,O, 148.0849
CH,N,0 1481325
60 CHN,O  148.0386
77 CH,,0,  148.0735
il CH,,NO, 148.0974
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40 CHN,O  148.0511
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. CH,0, 1481100
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5. Descrivere le bande di assorbimento IR piu utili per la determinazione strutturale del composto:

O

NH

6. Spiegare qual é I'analizzatore usato normalmente con la sorgente MALDI, e perché.



Relative Intensity

Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

1. Identificare il composto (o i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.
100 = 55 Spettro di massa El ad alta risoluzione:
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2. Nello spettro di massa del composto sotto rappresentato (il cui ione molecolare & a m/z 212) il picco
base e a m/z 102. Qual ¢ I'origine di questo abbondante frammento?

O
-0

3. Nel loro spettro IR, alchini e nitrili presentano una banda molto caratteristica. A quale numero d’onde
(approssimativamente)? Dovuta a quale vibrazione? In quale delle due classi dei composti la banda
puo non essere visibile, e perché?



TRANSHITTANCE! %!

Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

Identificare il composto (0 i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.
100 - Spettro di massa El ad alta risoluzione: '1° 150
M* a m/z150.0673 CH,(N,O, 150.0641
i C,H,,N,0, 150.0879
C,H,,N,O, 150.1118
80 CH,NO, 150.0766
- CH,,N,O, 150.1005
= CH,N,0, 150.0304
c CHN,O  150.0542
T 60—
+ o1 CH,,0,  150.0892
- i CHN,0, 150.0429
L]
> CHN,O  150.0668
B 40 150 CH,N,  150.0907
o CyHO, 150.0317
i CHgNO,  150.0555
CeH,(N,O  150.0794
20— 65 CeH,N;,  150.1032
CH,,0,  150.0681
- C,H,NO  150.0919
CH,N,  150.1158
0 'Iwmwrrnﬂ*rmmﬂ' 1rrrrrrrrrrﬂr|111111m1111h|ﬂrrrrrrrrrrrnm11n11m11— CioH,,0 150.1045
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5. Quale tra le due frammentazioni indicate per il composto:

O O
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|
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H3C HsC

e la piu favorita? Spiegare il piu chiaramente possibile il perché.

6. Perché negli spettri IR la banda relativa ad uno stretching C=0 e quasi sempre molto piu intensa di
quella di uno stretching C=C?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

7. ldentificare il composto (o i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.

182
_ CHN,O, 182.0328
100 Spettro di massa El 108 CHgN,0, 182.0566
ac_l+ alta risoluzione: &gmNNéoz }gi.gigg
- 8 4 -
M a m/z182.0725 CHoNG, 182069
20 - CH,N,0, 182.0930
CH, N, O 1821169
CH, 0,  182.0579
,4? i CH,,NO, 182.0817
& CH,N,O, 182.1056
& 60 CH,N.O 182.1295
£ 182 CH N, 1821533
o 7 CHN,  182.0594
oz C,H,, 0, 182.0943
G 40— C,oH,NO, 182.1182
© C,oHeN,O  182.1420
E C,H, N,  182.1659
C,HN, 1820719
20 — C, H,0, 182.1307
# C,H,NO  182.1546
C,H,N, 1821784
’ C,H,NO  182.0606
CLH, N,  182.0845
0 C,H,,O 1821671
25 50 75 100 125 150 175 C,H,N  182.1910
m/z C,,H,,0 182.0732
. C,HLN  182.0970
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8. Lo spettro IR di tutti i seguenti composti presenta assorbimento relativo allo stretching C=0, ma a
numeri d'onda diversi per ogni composto. Disporre i 3 composti in ordine crescente di frequenza di
stretching, giustificando la scelta fatta.

O O O

O

9. Che indicazioni puo fornire il picco isotopico M+2 in uno spettro di massa?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

7. ldentificare il composto (0 i composti) la cui struttura e in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.
i 105 149
100 - Spettro di massa E|
ad alta risoluzione: CHoN,O,  149.0563
1 M"a m/z184.0285 CaH; N0, 149.0801
' CH,N,0, 149.1040
CH, NO, 149.0688
80 CHN,0, 149.0927
> C,H,sN,Q, 149.1165
=2 122 CHN.O 149.0464
2 CH0, 149.0814
3 60 C(HsNO, 149.1052
< C,H.N,O, 149.0351
@ . CHN,O  149.05%0
2 7 CHN,  149.0829
% 40— C.H:O,  149.0238
(1 CeH,NO,  149.0477
i C:H,N,O 1490715
CH, N,  149.0954
207 CH,O,  149.0603
184 C,H,NO  149.0841
1 C,H;;N,  149.1080
CH;0  149.0967
0 oyt CH.N 1491205
25 50 75 100 125 150 175 CyH,; 149.1331
ms/z
Spettro di massa EI
Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass
Hydrogen 'y 1.00783 Oxygen 160 15.9949 Sulfur ::S 31.9721
D(CH)  2.01410 70 16.9991 345 329715
Carbon 2¢ 12.00000 (std) %o 17.9992 _ 35s 33.9679
Bc 13.00336 Fluorine ¥E 18,9984 Chlorine 3'701 34.9689
Nitrogen 1N 14.0031 Silicon “S8i 27.9769 79c1 36.9659
15N 15.0001 Mgi 28.9765 Bromine Br 78.9183
g; 29,9738 81B; 80.9163
Phosphorus  'P 30,9738 Iodine 1271 126.9045
LDD
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= 2961
E ED —
§ 1602
1028
1453
1 Spettro IR (composto puro) 1117 a3
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8. Lo spettro UV di un composto incognito presenta un massimo di assorbimento a Amax = 230 nm.
Quale delle due seguenti strutture é in accordo con questo dato?

Regole di Woodward-Fieser per i dieni coniugati

Valore di base:
dieni eteroannulari 214 nm
dieni omooannulari 253 nm
Sostituenti Incrementi:
Ulteriore C=C 30 nm
Gruppo alchilico 5nm
C=C esociclico 5nm
OAc 0 nm
OAlchile 6 Nnm
SAlchile 30 nm
CloBr 5nm
N(Alchile), 60 nm

9. Qual é il principale vantaggio dell'analizzatore a tempo di volo (TOF)?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

Identificare il composto (0 i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

1004 Spettro di massa El ad alta risoluzione: 19
M* a m/z164.0830
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25 50 75 100 125 150
m/z
164

CH,,N,0, 164.0797
C;H,,N,O, 164.1036
CsHN,O, 164.1275
CH,N,0, 164.0335
C.H,.NO, 164.0923
CH,.N,O, 164.1162
CHN,0, 164.0460
CH,N,O 164,069
CH,0, 1641049
CHNO,  164.0348
CHN,0, 164.0586
CHNO  164.0825
CHLN, 1641063
CH,0,  164.0473
CH:NO, 164.0712
C.H,N,0 164.0950
CH,N,  164.1189
C,oH,0,  164.0837
CH.NO  164.1076
CiyoH N,  164.1315
C,H, O  164.1202
C, H, N  164.1440
CrHyp 164.1566
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5. Qual é la frammentazione favorita nello spettro di massa EI dei seguenti composti?

6. Perché la spettroscopia UV non é utilizzabile per I'analisi dei composti saturi ?

:
E
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Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

10. Identificare il composto (o i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.
. 43
100 - Spettro di massa ESI
ad alta risoluzione:
1[M+H]*a m/z 103.0755
103
80 GH:N,0, 103.0382
CH,N,O  103.0621
2> CH,0,  103.0031
g CH,NO, 103.0269
T 60— CH,N,0, 103.0508
= CH,N,O  103.0746
o CH;N,  103.0985
Z CH,0,  103.0395
T 40 34 C,HNO, 103.0634
2 CH,N,O 103.0872
e CH,N, 1031111
58 CH,,0, 103.0759
20 CHNO  103.0998
CH.N 103.0422
i 3 ‘ C:H, 103.0548
0 |||i|||||||||||!l!!|lil|||i=|=|I!:|||ii“IH”l!|=|||i||:|i“||||||||“|II
10 20 30 40 50 60 70 80
m/z
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11. Lo spettro IR di tutti i seguenti chetoni presenta assorbimento relativo allo stretching C=0, ma a
numeri d'onda diversi per ogni composto. Disporre i 3 composti in ordine crescente di frequenza di
stretching, giustificando la scelta fatta.

o) o O OH

12. Che cos'e il riarrangiamento di McLafferty? Per quali composti puo avvenire?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

10. Identificare il composto (o i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

100

TRRNSPITTARCEI &Y

Relative Intensity

spettri.

Spettro di massa E|
ad alta risoluzione:
M™a m/iz 227.9781

o
e’
]

(92
O
1

5N
o
1

77

20 40 60

Element

80

Mass

183

200

155

228

100 120

m/z
Spettro di massa EI

140 160 180 200 220

Element Nuclide Mass Element Nuclid

149
C.H,N,0,
CaHyN;O;4
CH;N,O,
CH, NO,

GsH3N, 0,

CsHysN;O
CHN,0
C.H,:0,
C.H,sNO,
CH:N;O,
C]HjNJO
C,HgN,
CH.0,
CsH,NO,
CsHoN,O
CsH N,
C,H, 0,
C,H,,NO
c9H13N2
Cl()H 130
ClﬂHtSN

CIIHI.T

¢

149.0563
149.0801
149.1040
149.0688
149.0927
149.1165
149.0464
149.0814
149.1052
149.0351
149.0590
149.0829
149.0238
149.0477
149.0715
149.0954
149.0603
149.0841
149.1080
149.0967
149.1205
149.1331

2

Mass

Hydrogen
Carbon

Nitrogen 14,003

1.00783

2.01410
12.00000 (std}
13.00336

15.0001

32 S
33 S
Mg
35 cl
37Cl
PBr

81 Br
1271

15.9949 Sulfur

16.9991
17.9992
18.9984
27.976Y
28.9765
29,9738
30.9738

Oxygen

Fluorine Chlorine

1 Silicon
Bromine

Phosphorus Iodine

31
32
33
34
36
78
80
126

9721
9715
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9689
9659
9183
9163
9045
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11. Lo spettro UV di un composto incognito presenta un massimo di assorbimento a Amax = 240 nm.
Quale delle due seguenti strutture & in accordo con questo dato? Perché?

Regole di Woodward-Fieser per i dieni coniugati

Valore di base:
dieni eteroannulari 214 nm
dieni omooannulari 253 nm
Sostituenti Incrementi:
Ulteriore C=C 30 nm
Gruppo alchilico 5nm
C=C esociclico 5nm
OAc 0nm
OAlchile 6 nm
SAlchile 30 nm
CloBr 5nm
N(Alchile), 60 nm

12. Perché non ¢ possibile costruire uno spettrometro di massa con sorgente MALDI e analizzatore a
quadrupolo?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

7. ldentificare il composto (o i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

spettri.

100 29 Spettro di massa El ad alta risoluzione:
M*a m/z179.9783
] 152
41 101
20 GH,NO, 101.0113
CHN,0, 101.0351
21 CH,N,0  101.0590
@ C.HN, 101.0829
560 " CH,0,  101.0238
b= CH,NO, 101.0477
] CH,N,O  101.0715
Z C,H,,N, 101.0954
% 40 — C,H,0, 101.0603
- 121 CH,,NO 101.0841
] CsH3N, 101.1080
C.H,,0 101.0967
20 CH,N 101.1205
. 149
0 —
Z0 40 €0 80 100 120 140 160 180 200
m,/z
Spettro di massa ElI
Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass Element Nuclide Mass
32
Hydrogen g 1.00783 Oxygen 160 15.9949 Sulfur S 31.9721
yEeroe D (CH) 2.01410 70 16.9991 :s 32,9715
Carbon 2¢ 12.00000 (std) 8o 17.9992 ' s 33.9679
3¢ 13.00336 Fluorine e 18.9984 Chlorine 3_’01 34,9689
Nitrogen N 14.0031 Silicon “8i 27,9769 79c1 36.9659
BN 15.0001 29gj 28.9765 Bromine Br 78.9183
30g; 29.9738 8By 80.9163
Phosphorus  *'P 30.9738 Todine 127 126.9045
LDD
¥
E 5D
]
2974
1271
o 1743 1166
T T T | T T T
4000 2000 2008 1500 1000 500

HAVENUMEER 1]

Spettro IR (composto puro)

8. Quale tra le tre frammentazioni indicate per il composto:




(b)

e la piu favorita? Perché?

9. Perché l'assorbimento IR relativo allo stretching del triplo legame C=C di un alchino terminale ¢ piu
intenso di quello di un alchino interno?



13.

TRISTINTANCEN %0

Identificare il composto (o i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari

Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

ppmM

spettri.
178
CH L N,0, 178.0954
- CH, N,O, 178.1193
100 Spettro di massa El 138 CHLNLO, 1781431
aq alta risoluzione: CHN,0, 178.0491
1M a m/z 178.1001 CH,,NO, 178.1080
CH,N,0, 178.1318
80 CHN,O, 178.0379
CH,N,O, 178.0617
- CH,(N,O 178.0856
= 9 CeH, .0, 178.1205
2 60 C,H,0, 178.0266
2 178 C,HNO,  178.0504
< CH ,N,O, 178.0743
o ] CH,N,O 178.0981
Z CH,N,  178.1220
£ 40 CoH O, 178.0630
& CoH,NO, 178.0868
- CioH N3O 1781107
CioH gN; 1781346
20— CiH,0,  178.0994
C,H,/,NO 1781233
1 C,H,N, 1781471
CHO 1781358
| b | C H N 178.1597
0 CLHN 178.0657
25 50 75 }00 125 150 175 C,.H,, 178.1722
. msz C,.H 178.0783
Spettro di massa El e
5D -
1179
763
1611
1428
2936
Spettro IR (KBr) 1221
o 1693
4000 ! 2000 ! coos 1980 1000 300
MNAVEMUMBER ! - |
Spettro NMR protonico (90 MHz2) ;
2
2
2
4
1
T T T T T T T T T T T T T
1= 10 8 [ <} 2 Q




14. Lo spettro IR di tutti i seguenti esteri presenta assorbimento relativo allo stretching C=0, ma a numeri
d'onde diversi per ogni composto. Disporre i 3 composti in ordine crescente di frequenza di

stretching, giustificando la scelta fatta.
M j.J\)\ | /K
~o ~o Z \)I\ o
(a) (b) (c)

15. Spiegare in non piu di 10 righe come funziona la sorgente FAB.



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

13. Identificare il composto (o0 i composti) la cui struttura & in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

164

100 - Spettro di massa El 1o CsH N0,  164.0797
ad alta risoluzione: CsH,N,O;  164.1036
1M*a miz 164.0841 CsH,[N,O, 164.1275
CH,N,0, 164.0335

80— C.H,,NO, 164.0923
CH (N,O, 164.1162

> CHN,O,  164.0460
S C;HN,O  164.0699
§60 CH, O, 164.1049
= C:HNO, 164.0348
o C:HN,0, 1640586
=z CH,,)N,O 164.0825
540 CH.N, 164.1063
K> C,H,0, 164.0473
. 161 CHNO, 1640712
C,H_,N,O  164.0950

20— C,H, N, 164.1189

7 CoH;0O;  164.0837

. C,HNO 164.1076

C,oH N,  164.1315

o C, H,,0 164.1202

25 50 75 100 125 150 ChnHeN 1641440

m/z C,.H,, 164.1566

Spettro di massa EI

TEMSNITTAKCEI 3

2967
700
Spettro IR (composto puro)
o T T T T 1708 T T T
4000 3000 eo08 1580 1000 500
MAVENMUHBER) - |
2
J| 1
1
, , r , , , T , : , : : T

1= 10 = lillil o = =} = (=]

Spettro NMR protonico (90 MHz)



14. Prevedere quali sono le bande piu caratteristiche nello spettro IR del seguente composto, indicando
per ogni banda i numeri d'onde approssimativi.

15. Spiegare in non piu di 10 righe come funziona l'analizzatore a tempo di volo, e quali sono i suoi
vantaggi rispetto agli altri analizzatori.



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

7. ldentificare il composto (o i composti) la cui struttura e in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

100 — ® Spettro di massa El 136
ad+alta risoluzione: C,H;N,O, 136.0484
1 M a m/z 136.0891 C,H,)N;0; 136.0723
C.HLN,0, 136.0961
80 C,H,NO, 136.0610
CH,N,0;, 136.0848
2 o CH,N,0, 136.0147
& C.HN,O 136.0386
S0
2 CH,0,  136.0735
= CHN,O, 1360273
154 CHN,O  136.0511
'S 40 - e CJHLN, 1360750
T C,H,0, 136.0160
e CHNO, 136.0399
104 CH:N,O  136.0637
20— CH,N,  136.0876
CsHyO, 136.0524
. CH,,NO  136.0763
| | ||| ‘ | CH,N, 1361001
0 ITII:IIII[IIIIII“!|;III|II;I|:III IIITII:IIHIh|l=li|illI|Illiiilll|llll|llI!i III|IIII|I:Il|iIII|IIII|IIII|IIIIIIIII|IIII| LA LU L | CQHIZO 136.0888
25 50 75 100 125 150 CH, N 136.1127
m/z CioHyg 136.1253
Spettro di massa El
LoD
= 1605
g
=50 ]
g
= 3028 1497
1454
2869
Spettro IR (composto puro) e 699
DIIIOO ! 30’00 ' EOIOI J..'lllﬂ .IOIOD EIIID
NAVENMUMEER! -1
3
5 2
2
| | | | I T I T I T T I T I
8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 prm

Spettro NMR protonico (300 MHz)



2. Quale sara il picco base negli spettri di massa di questi due composti?

\>£H/\/\

3. Perché nello spettro IR dei composti carbonilici la banda dello stretching del legame C=0 & sempre
molto intensa?



Corso di Metodi Spettroscopici in Chimica Organica

10. Identificare il composto (o i composti) la cui struttura € in accordo con gli spettri forniti. Spiegare
estesamente il ragionamento seguito, indicando le informazioni piu significative fornite dai vari
spettri.

— rodim 150 193
100 o Spettro di massa El C.H.N,O, 1931189

ad alta risoluzione:
1 M*a miz 193.0747 CHWN,O,  193.1427
. C,H,N,O, 193.0488

C.H,N,0, 193.0726
C,HNO, 193.1315
CH,NO,  193.0375
CH,N,O, 193.0614
CH, N,O, 193.0852
CH,,N,O 193.1091
CoH,O,  193.0501
C,oH, NO;, 193.0739
CoH,;N,0, 193.0978
104 168 CoHsN,O  193.1216
CoH N,  193.1455
C,H;0, 193.0865
20 — 76 s C,H,sNO, 193.1103

C,H;N,O 193.1342
i C,H,N,  193.1580

@ o0
O o
1 1 I

Rekzcive Intensity
o
|

193 C]anOz 193.1229
0 ClelgNO 193.1467
25 50 75 100 125 150 175 Cp.HyN,  193.1706
m/z CsHgN, 193.0767
Spettro di massa ElI
LoD
ESD- 30372967
% 1613
1212
Spettro IR (KBr) s 1527 L 733
D
4000 r 30’00 r EOIDI WAVENUHBER ! 11 1 l'lﬂ IOIQO ITIO
3
2
2

! 2 1
I T I T T T T I I I T I T T I T I I
9.0 B.5 8.0 7.5 7.0 6.5 5.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 ppm

Spettro NMR protonico (300 MHz)




11. Quale tra le tre frammentazioni indicate per il composto:

o o o}
o7 0
(a) (b) )

a (c

1
~© -
 I—

e la piu favorita? Perché?

12. Spiegare perché negli spettri IR le bande relative agli stretching dei legami C—H si trovano a numeri
d'onde molto piu alti di quelle degli stretching C—C, C—N e C—O.



