* NMR  (Nuclear magnetic resonance)
* MS (Mass spectroscopy)
* IR (Infrared spectroscopy)

* UV (Ultraviolet)
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Stralning som absorberas

Ultraviolet - synligt ljus
A, 190-400nm
400-800nm

infrarott ljus
A, 2.5-25um
v, 400-4000cm™!

mikrovagor
v, 9.5%10°7 Hz

radiovagor
v, 60-600MHz

elektroner
70eV, 6000 kJmol-!

Effekt pa molekylen, information

Elektronerna i molekylen exciteras. Visar
narvaro av n-system, konjugerade system,
konjugering med icke-bindande elektroner

Bindningarnas vibrations- och rotations-
moment andras. Visar narvaro av
funktionella grupper, med specifika
vibrationsfrekvenser.

Inducerar forandringar i de magnetiska
egenskaperna for oparade elektroner.

Karnmagnetisk resonans. Férandrar de
magnetiska egenskaperna for vissa atom-
karnor. Visar vilken kemisk omgivning exv.
kol- och vateatomerna befinner sig i.

Jonisering och fragmentering av molekylen.

Visar molvikt och i molekylen ingaende
fragment.
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* Elektromagnetisk stralning
absorberas av bindningarna, som
borjar vibrera. Bindningsvibrationen
maste andra bindningens dipol-
moment for att vara IR-aktiv!

E,; (exciterat tillstand)
AE,;,= hv I

E.ivo (grundtillstand)




* Strackningssvangningar:
—Hogre enerqi

> ~4000-1430cm-"
"BEND”

* BOjningssvangningar:
—Lagre energi
—1430-400cm™!

”STRET:HX\
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* Hookes lag beskriver rérelsen av en
fiader. Ekvationen kan appliceras pa
tva atomer i en bindning.

\Y = vibrationsfrekvens
k = konstant
m, +m
v=k | f L 2 f = kraftkonstant, styrkan hos
m,m, fiadern, (bindningen)

m,m, = massan for de fastade vikterna
(atomerna)



* Absorptionsspektrum f6r hexan.
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sym.
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* Strdckningar (stretching)
Y

symmetrisk asymmetrisk

* Bdjningar (bending) eller deformationer
> < 7 >

D VV

scissoring rockmg wagging tW|st|ng

IN PLANE OUT OF PLANE
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* [IR-spektrum for 1-hexyn

LoD
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C-H str.|
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C-H str.

C =C str.

C-H def.
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* Bindnin gsstyr ka, hégre v for starkare bindning

C=C C=C C-C
2150cm™! 1650cm-™! 1200cm-!

* Atomernas MAasSAa, Adgre ;v/d/égre massa

C-H C-0 C-I
3000cm-! 1100cm-! 500cm-!
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°H ) bridiserin J, pdverkar bindningens lingd/styrka

Sp > sp?2 > sp3

- X

3300cm™! 3100cm-! 2900cm-™!

°* Resonans , paverkar bindningens langd/styrka

1650cm-! 1610cm-!
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* IR ger information om vilka
funktionella grupper molekylen
innehaller eller inte innehaller.

* IR sdager inget om hur grupperna ar
ordnade inbordes, i molekylen. For
att utreda detta far man ta andra
spektroskopiska metoder till hjalp
(t.ex. NMR).
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* ldentifiering av substanser.

* For att folja en reaktion dar en
funktionell grupp férsvinner och/eller
en ny tillkommer.

* For strukturbestamning, tillsammans
med andra spektroskopiska metoder.
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* Oxidation av toluen till bensoesyra

O OH
CH,
© KMnO,
>
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CH,
Aromatiska
Toluen overtoner
"bensenfingrar”
(oo e ——

TRAMSHITTANCEI %1

C-H str. /1

|aromat, sp? 7

- C=C str.
aromat, sp?

HAVENUHBER! -1l
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TRAMSHITTANCE | %1

sD

O OH

Bensoesyra

| C-H str.

-

O:H str.

| aromat, sp?

aromat, 'sp?

4000

T
3000

T
2000

HAVENUHBER! -1l

T
1500

T
jiululu]

T
500
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~ Provberedning

* Gas A

* Olja Provberedningen
har betydelse for

* Kristaller spektrats utseende.

* LOosning

J
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O+ OH
é Bensoesyra
* KBr-tablett

("

TRRNSHLTTARCEL 1

* Nujol mull

("

TRRNSHITTANCE %1
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*>2 500 cm™!, bindning till -H

3 500-3 300 cm’ O-H alkohol, fenol ~ oftast "bullig”

3 500-3 300 cm’  N-H aminer, primdra -NH, ger tvd band
(>3 000 cm') sekunddra -NH- ger ett band
~medium till svaga band

3 400-2 400cm™’  O=C-0O-H karboxylsyra ~ brett “dike” g

Generellt : Vatebundna O-H kommer vid ldgre vagtal
och ar bredare.

| | |
R—O—H O—R =<=——> R—O- H—O—R —=<=——> R—O---H--O—R
+



TRAMSHITTANCE i

J

OH

Cyklohexanol
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TRRMSHITTACEL 41

___aromat, sp?

H-C str.

N-H str.

C=0 str.

‘\C=C str.
__aromat

O

NH,
Bensamid




*>2 500 cm™!, bindning till -H

3 000-2 800 cm’
(< 3000 cnm)

3 100-3 000 cm’
(>3 000 cnm)

3 300cm™’

2 850 cm och
2 750cm’

C(p’)-H

C(p?)-H )

C (sp) - H skarpt band ~ terminal acetylen

J

O=C -H tvd svaga band ~ aldehyd




TRRHSHITTRNCE] 41

Aromatiska
overtoner

aromat, sp?

"bensenfingrar”
&

O=C-H str. N
C=C str.
O aromat, sp?

H
©)J\ Bensaldehyd



*2 500-2 000 cm™!

2270 cm’ -N=C=0 isocyanat ~ medium till starka
band

2250 cm’ —~C =N nitril ~ medium till starkt band

2 150cm’ -C =C alkyn ~medium till svaga band )

*2 000-1 800 cm™!

2 000-1 800cm™! Aromatiska overtoner och kombinationsband
~ svaga band
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TRANSHITTANCEI 1

in
=]

Aromatiska

overtoner

"bensenfingrar”
&

| C-H str.
| aromat

‘\C=C str.

4000

J

T T T
I000 =000

N=C=0

Fenylisocyanat

HAYEHMUHRBERI -1

=aromat




TRRHSHITTRHCEL %1

C-H str!
alifat

-GN
Butyronitril
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*1 800-1 650 cm™!

] 800-1 660 cm™’ C =0 karbonyler ~ starka band

0 0 O
)I\ )I\/
1720 cm™! 1700 cm™! 1700cm™

*1650-1 500 cm™!

] 680-1 600 cm’ C=C alken och/eller aromat , aromater har

ofta 2-3 band 1 650-1 450 cm~' ~ medium
till svaga band

I 550-1 350 cm™”  -NO, nitro ~starka band



TRANSHITTANCED &1

H-C str.
alifat, sp? C=C str.

)ko/\/
Vinylacetat



TRANSHITTANCE 41

Aromatiska

overtoner

"bensenfingrar”

C=C str.
1 C-H str. N
aromat

1
N=0O str.

NO

@2
Nitrobensen
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Z Tolkning - Stretching

*1 500-650 cm™!, "fingerprint” svartolkat

] 300-1 000 cm~’ C -0 ~ starka band |U

] 400-1000 cm’ C -F ~ starka band

800-600cm' C -Cl/ ~ starka band
750-500 cm’ C-Br ~ starka band

! "fingerprint”-regionen aterfinns
aven absorptionsbanden for bending!
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Aromatiska
overtoner

"bensenfingrar”
&

Wf’“ﬂ\m
] aromat

C=C str.

N\

.

|

Y

P

C-Br str.

e

Brombensen
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* Bortse fran "fingerprint” (1400-900cm-1)
* ldentifiera karakteristiska band.

* Franvaron av ett band sager ibland
mer an dess nadrvaro!

* Om det finns flera funktionella
grupper sa ser du dessa separat, sa
lange de inte interfererar.

* Tabeller tar inte hansyn till eventuella
molekylara sardrag!



