تطبيقات على تحليل أطياف المركبات العضوية

لتحليل أطياف مركب عضوي معين يفضل إتباع الخطوات التالية:
1- نحسب معامل نقص الهيدروجين ونتعرف منه على وجود روابط ( ثنائية أو ثلاثية أو وجود حلقة مشبعة أو حلقة بنزين.
2- نفحص طيف UV ونستنتج منه وجود الكروموفورات مثل الروابط المزدوجة المقترنة مع بعضها أو مع مجموعة كربونيل، أو وجود حلقة بنزين.
3- فحص طيف IR للتعرف على المجموعات الوظيفية.
4- نفحص طيف 1H NMR ونبحث عن مواقع الإشارات ( الإزاحة الكيميائية )، وعدد البروتونات التي تحتويه كل إشارة ثم تعددية إنشطار الإشارة لنستنتج من ذلك تركيب المجموعة البروتونية التي تمثل تلك الإشارة .

5- فحص طيف MS ونستنتج منه M + و M + 1 و M + 2 إذا لزم الأمر ، ونستنتج بعض التكسيرات التي تساعدنا في معرفة تركيب المركب .

6- نربط جميع الاستنتاجات السابقة ببعضها ثم نستنتج الصيغة التركيبية للمركب. 

أمثلة:
مثال 1 : الصيغة الجزيئية لمركب مجهول هي .C3H8O لا يوجد  max   أعلى من 205 . nm
بعد حساب معامل نقص الهيدروجين وجدناه يساوى صفر. وهذا يدل على أن المركب ألكان مفتوح.
طيف UV يؤكد ذلك الاستنتاج حيث لا توجد   max أعلى من nm 205.

طيف IR : توجد عصابة عريضة عند cm –1 3350 تدل على مجموعة OH.

توجد عصابة استطالة C – H  ألكانية بين cm–1  3000 – 2800 .

توجد عصابتي انحناء C – H عند 1450 والأخرى عند cm–1 1380 وهى أحادية أى لا يوجد تفرع. نستنتج من ذلك أن المركب كحول.
طيف 1H NMR: عند ppm 3.5  توجد إشارة  ثلاثية (عدد البروتونات 2 ) نتوقع CH2. 
عند  3.1 ppm توجد إشارة مفردة ( 1 بروتون ) نتوقع OH.

عند  1.2 – 1.8 ppm توجد إشارة سداسية (2 بروتون) نتوقع Ch2.

عند  1 ppm توجد إشارة  ثلاثية ( 3 بروتونات ) نتوقع CH3 .

نتوقع من ذلك أن المركب CH3CH2CH2OH.
حيث CH3 تتزاوج مع CH2 وتنشطر إلى ثلاثية، CH2 التي بجوار الميثايل تتزاوج مع كل من CH2 الأخرى و CH3 وتنشطر إلى سداسية، CH2 التي بجوار OH لا تتزاوج مع OH ولكن تتزاوج مع CH2 التي بجوارها وتعطى إشارة  ثلاثية أما OH فهي مفردة لأنها لا تتزاوج وبالتالي لا تنشطر.

طيف MS:
[CH3CH2CH2OH]+.  =  M+  =  خط ضعيف    60 m/e  
[CH3CH = CH2]+.  =  M+-18 =  42 m/e   
+CH2OH  =  M+-CH3CH2  = الأساس   = 31 m/e  
إذن نستنتج أن المركب هو CH3CH2CH2OH.
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INFRARED SPECTRUM
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