ІV. 18. ЗАДАЧИ ВЪРХУ ИНФРАЧЕРВЕН СПЕКТРАЛЕН АНАЛИЗ

Задача 1. Разпознаване на изомери
Задача 1. В две реактивни стъкла има въглеводороди с емпирична формула С6Н12. Спектрите им са представени на фиг. ІV. 18. 1а и ІV. 18. 1б. Определете кой от спектрите е на циклохексан и кой на 1-хексен.

Решение: Същественото различие в строежа на двете съединения е наличието на двойна връзка С=С. Двойната връзка С=С дава характеристична ивица (пик) между 3000 ( 3100 cm-1 (таблица VІІ.13.1 от учебника). Такъв пик е намерен на фиг. ІV. 18. 2а. Следователно може да се очаква, че веществото, чийто спектър е представен на фиг. ІV. 18. 1а е 1-хексен. За контрол се търси втората по-малко силна ивица при 1640(1680 cm-1 (таблица VІІ.13.1 от учебника). Наистина такъв пик се съдържа в спектъра на фиг. ІV. 18. 1а. В спектъра на фиг. ІV. 18. 1б подобни спектрални ивици няма. Характеристичните пикове между 2800 и 3000 cm-1, както и при 1460 cm-1 сочат наличието на метиленови групи. Следователно на спектрограмата на фиг. ІV. 18. 1б е представен спектърът на циклохексана.

Задача 2. Установено е, че две съединения имат емпиричен състав С2Н6О. Спектрите на съединенията са представени на фиг. ІV. 18. 2а и 2б. Определете към кои класове съединения принадлежат двете вещества и кой спектър на кое вещество е. След като решите задачата сравнете с решението дадено по-долу.

Отг. 2а – диметилов етер, 2б – етанол
Задача 3. Спектрите, показани на фиг. ІV. 17. 3а и ІV. 18. 3б са на карбонилни производни на въглеводородите. Емпиричната формула на съединенията е С3Н6О. Определете вида на съединенията и кой спектър на кое съединение е. След като решите задачата, сравнете с решението, дадено по-долу.

Отг.3а – пропанон , 3б – пропанал 
· Задачи от потвърждаване на предположение за дадено съединение
Задача 4. Като използвате спектрограмата фиг. ІV. 18. 4, определете дали тя е на веществото аминометилбензен. След като решите задачата сравнете с решението, дадено по-долу.

Отг. да

· Задачи за определяне на неизвестно съединение

Подходът е следния: Търсят се най-характеристичните пикове. Определят се атомните групи, за които те са характеристични. Търси се втора линия за всяка от атомните групи и се определя коя е атомната група. 

Задача 5. Спектърът на дадено съединение е изобразен на фиг. ІV. 18. 5. Той има характеристична ивица около 1700 cm-1. Разгледайте внимателно пиковете и преценете към кой клас съединения е възможно да принадлежи даденото вещество. След като решите задачата, сравнете с решението, дадено по-долу.

Отг. хидроксикетон

Задача 6. Разгледайте спектрите на фигурите, дадени по-долу. Под всяка фигура е записана формулата на съединението, на което е спектъра. Опитайте се, като ползвате таблица VІІ.23.1 от учебника, анализите на познатите ви вече спектри да ги разчетете.

фиг. ІV. 18. 6 – бутанон 

фиг. ІV. 18. 7 – бутанал;

фиг. ІV. 18.8 – 1-бутен-3-ол

фиг. ІV. 18. 9 – бутанова киселина

фиг. ІV. 18. 10 – 1-хидрокси-2-бутанон 
Решения на задачите:

Задача 2. На емпиричната формула С2Н6О отговарят две съединения: етилов алкохол и диметилов етер. В спектрограмата на фиг. ІV. 18. 2б се забелязва широка ивица между 3200(3500 cm-1 . Тя е характерна за хидроксилна група в съединения, които образуват водородни връзки. Очевидно спектърът, който е снет, е на алкохол. На фиг. ІV. 18. 2а има ивица при 1100cm-1, характерен за трептенето нагрупата  О(С(О на етерите. 

Задача 3. И двете спектрограми съдържат ивици за карбонилна група при 1720(1730 cm-1. Следователно съединенията са наистина карбонилни производни. В спектъра на ІV. 18. 3б обаче са налице допълнителни пикове при 2700(2800 cm-1. Те са характерни за С(Н връзката в алдехидната група. Следователно на ІV. 18. 3а е представен спектъра на кетон, а на ІV. 18. 3б е представен спектъра на алдехида.

Задача 4. От условието на задачата трябва да се търси потвърждение за наличие на следните групи: аминогрупа, бензеново ядро и метиленова група. Наличието на аминогрупа се доказва по ивиците между 3300 ( 3500 cm-1, ивица, която присъства в спектрограмата, дадена на фиг. ІV. 18. 4. Бензеновото ядро се доказва с присъствие на ивицата при  1550(1600 cm-1, както и пиковете в интервала 3000(3100 cm-1, Ивицата за ( СН2( присъства в спектрограмата между 2800(3000 cm-1.
Задача 5. Ивицата при 1700 cm-1 е характерна за карбонилсъдържащо съединение. В спектъра обаче се наблюдава и широка ивица около 3300 cm-1, която е характерна за хидроксилна група. Въпросът, който трябва да се реши, е дали карбонилната и хидроксилната групи са свързани непосредствено в карбоксилна група и съединението е киселина, или хидроксилната група е при друг въглероден атом и съединението е хидроксиалдехид или хидроксикетон. Съединението не е карбоксилна киселина, защото ивицата за карбоксилната група е много широка в интервала 2300(3200 cm-1. Такава широка ивица в спектъра няма. За сметка на това се наблюдава ивица, характерна за алкохолите и финолите – 3200(3600 cm-1.
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Не знам дали тази таблица е останала в учебника. Ако е останала – кой номер е; ако не – трябва да се даде тук.
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