IDENTIFICATION SPECTRALE DE MOLECULES ORGANIQUES

Le but estde réaliser I'analyse de spectres IR ou RMN pour identifier des espéces chimiques.

1. Identifier des molécules a I'aide de spectre IR

On dispose de sept spectres IR a identifier (annexe 1) correspondant & six molécules différentes
notées A, B, C, D, E et F. La molécule A posséde deux spectres, I'un correspondant a la molécule
A a I'état liquide et I'autre a I'état gazeux.

Les six especes chimiques sont :
— 3-méthylpentan-2-one
— butan-2-ol
— butanamide
— 2-méthylpentanal
— acide propanoique
— butanoate de méthyle

1.1. Présenter les résultats de l'identification sous la forme d'un tableau récapitulatif contenant
les informations suivantes : nom de la molécule, famille, formule semi développée avec
groupe fonctionnel repéré, spectre correspondant.

1.2. Expliquer la démarche qui vous a permis d’associer chaque spectre a la molécule

correspondante.

Vous trouverez en annexe 2 des exemples de tables de la littérature desquelles on peut s’inspirer
pour en construire d’autres avec uniquement les informations nécessaires aux éleves.

1.3. Préciser l'origine des différences entre les deux spectres de la molécule A.

2. ldentifier des molécules a l'aide de spectres RMN

On dispose de quatre spectres RMN a identifier (annexe 3) et correspondant a quatre molécules
différentes notées A, B, C et D. Voici le nom des quatre espéces chimiques :

— butan-2-one

— éthanol

— propanal

— acide propanoique

2.1. Présenter les résultats de l'identification sous la forme d’un tableau récapitulatif contenant
les informations suivantes : nom de la molécule, famille, formule semi développée avec
groupe fonctionnel repéré, spectre correspondant.

2.2. Expliquer la démarche qui vous a permis d’associer chaque spectre a la molécule

correspondante.




3. Analyse spectrale de I'arbme de jasmin

L'intérét des analyses IR et RMN est I'identification et I'analyse de molécules. On peut aussi les
utiliser pour suivre I'évolution d’une transformation chimique. Ici, I'étude porte sur la synthése de
I'éthanoate de benzyle (arébme de jasmin). L'autre produit formé étant de I'eau.

O
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OH A
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3.1. Identifier les groupes caractéristiques et les fonctions :

3.1.1. des deux réactifs : acide éthanoique (ou acétique) et phényléthanol(ou alcool benzylique) ?

3.1.2. de l'arbme de jasmin ?

3.2. Prévoir les bandes d’absorption principales présentes sur les spectres IR des trois
molécules.

3.3.  Quelle(s) bande(s) apparaisse(nt) et disparaisse(nt) lors de la synthese étudiée ? Pourquoi
?

3.4. Compte-tenu de la structure semi-développée de l'ester formé, prévoir le nombre de pics

(et leur multiplicité) présents sur le spectre RMN de cette molécule.

Annexe 1 : spectres IR & identifier

HIT-HO=1276 |5CDRE= [ ]|SDBS—NU=1033 |[R—NIDH—05J_27 P LIauID FILN
LoD
Esn—
b T T T T T T T
4000 3000 2000 1500 1000 500
HAVYENURBER! -11
2986 10 lagq 32 A48 36
2948 12 1327 37 a1l 44
2860 31 12891 E8 Al4 AG
2BEE 38 1240 12 BOE A4
L1716 4 loed 28 50l B0 SPECTRE 1
L4677 18 9895 62
L41E 19 Q933 24




HIT-H0="72 |5CDRE= [ ]|SDBS‘NU=3795 |[R—NIDH—UT499 i CCL4 SOLUTION
LoD
2
w
2
E e
=S
£
=4
o T T T T T
4000 3000 2000 1500 Looo 500
WAYENUREER ! -1l
2969 21 1644 9B 1264 Hl 964+ 77
2936 39 1539 95 1236 79 EO04 BIL
2475 439 1461 44 1153 3§z T893 o4
L1716 4 1424 72 1142 66
L5589 45 1360 B2 1132 72 SPECTRE 2
1554 495 1361 47 1a9z 717
LE49 49E 1292 84 1019 46
HIT-HO=4042 |5CDRE= [ ]|SDBS—ND=10224 |IR—NIDH—02541 i LIGUID FILK
LoD
o
z
E 50
-
=
s
o T T T T T
4000 3nag 2000 1500 100g 500
WAVENURBERT -1l
436 79 1487 3l 1229 a4 93] B3 BEE  E&
2963 8 1460 30 1134 70 899 70
2935 13 1397 GB 1109 A8& §93 70
2876 19 130 BE 1d61 79 83ag 77
2311 47 1544 70 1038 72 210 74 SPECTRE 3
2711 47 15309 &l 1425 77 7I8 64
Lher 4 1260 g1 947 RE ERT &l




HIT-HO=1035 |5CDRE= [ ]|SDBS—NU=507 |IR—NIDH—U4TUD P LIoUID FILHK
Loo
=
]
g
£ 50
z
£
e
o T T T T T
4000 3000 eoon 1500 Loog 500
WAVENUREER! -1l
3363 10 1376 24 11la 2B 6BE B0
2968 4 1327 42 1031 2B ER]1 EOD
2932 1z 1300 4B 331 16 01 72
2480 18 12E6 BB 968 43
2734 0 1154 35 913 15 SPECTRE 4
L1457 23 1148 34 dz0 Az
L4144 l1z2 2B 77 6B
HIT-H0=1877 |SCDRE= [ ]|SDBS—NU=2541 |[R—NIDH—00387 i LIGUID FILN
Loo
P
z
£ gp
5
2
s
o T T T T T
4000 3000 000 1500 10aa 500
WAVENURBER 1|
3466 A1 1460 45 1177 13 a4n0 77
297 28 1437 ZB 1097 44 TEA 77
2940 43 1382 g7 1051 A& ThZ 78
2479 RE 1362 4B 997 &O B934  BE
2346 17 15068 45 a0z 79 SPECTRE 5
L4z 4 1z258 51 451 7z
L460 44 1194 12 AE9 74




HIT-HO=3549 |SCDRE= { ]|SDBS—ND=ED'_." |IR‘NIDH—05521 i CCL4 SO0LUTION
LoD
=
w
g
=,
=
£
=
o T T T T T
4000 3000 2000 1500 1000 500
HAVENUHBERT -1l
JEEZT BB 1376 41 967 64
3385 47 lzo0a0 70 a1l a1
2969 4 1244 ©4 05 a4
2930 2 1146 B3 BOO A4
23789 30 1114 &0 SPECTRE 6
L4EE 47 o3z 41
L4EE 44 930 36
HIT-HD=2785 [SCORE= (1 [50BS-N0=3782 [IR-NIDA-03114 : KBR DI&C
100
=
w
g
£ sn -
=
£
[
o T T T T T
4000 3000 2] 1500 Looo 500
HAVENUHE ER1 -1
d3iee  1Z 1634 4 1313 70 BEE  BF
3184 2E lEE1l BB 1263 &0 470 T4
2962 2§ 1468 SE 1143 33
2934 &E 1430 2B g6 77
2375 57 ld4la 25 als 749 SPECTRE 7
2816 3 1373 6B qos 79
LBEZ 2 1344 B3 113 BE




Annexe 2 :

| SPECTROSCOPIE INFRAROUGE I

Table des nombres d’'onde des vibrations de valence et de déformation.

Liaison Espéce Nature des Nombre d’onde Intensité
vibrations cm? F : fort ; m : moyen ; f : faible
O-H Alcool libre Valence 3590-3650 F (fine)
O-H Alcool lié Valence 3200-3600 F (large)
N-H Amine primaire Valence m (2 bandes)
N-H Amine secondaire Valence 3300-3500 m (1 bande)
N-H Amide Valence 3100-3500 F
Cg4i-H Alcyne Valence ~ 3300 mou f
Cui-H Alcéne Valence 3030-3100 m
Cu-H Aromatique Valence 3000-3100 m
Ciet-H Alcane Valence 2850-3000 F
Cui-H Aldéhyde Valence 2700-2900 m (2 bandes)
OH Acide carboxylique Valence 2500-3200 F a m (large)
c=C Alcyne Valence 2100-2260 f
Cui=O Aldéhyde et cétone Valence 1650-1730 F
abaissement de 20a 30 cm™
S| conjugaison
Cui=O Acide carboxylique Valence 1700-1725 F
Ciyi=O Ester Valence 1735-1750 F
Cyi=O Amide Valence 1630-1700 F
Cui=Cui Alcéne Valence 1620-1690 m
Cui=Cui Aromatique Valence 1450-1600 Variable (3 ou 4 bandes)
N-H amine Amine Déformation 1560-1640 Foum
-NO, Groupe nitro Valence 1540-1570 et 1340-1390 F (2 bandes)
Ciet-H Alcane Déformation 1430-1480 F
Cietr-H (CH5) Alcane Déformation 1370-1390 F (2 bandes)
Ciet-O Alcool Valence 1010-1200 F
Cier-N Amine Valence 1020-1250 m
Cyi-H de -HC=CH- (E) Alcéne Déformation 960-970 F
(2) Déformation 670-730 m
Cu-H Aromatique monosubstitue | Déformation | 730-770 et 680-720 F (2 bandes)
Cyi-H Aromatique 1,2-disubstitué | Déformation 735-770 F
Aromatique 1,3-disubstitué | Déformation | 750-800 et 680-720 F et m (2 bandes)
Aromatique 1,4-disubstitué Déformation 800-860 =
C-Cl Chlorure d'alkyle ou d'aryle Valence 600-800 F
C-Br Bromure d'alkyle ou d'aryle Valence 500-750 F
C-l lodure d'alkyle ou d'aryle Valence ~ 500 F

Ciet tétragonal

2

\C/
AN

Base de données IR par fréquence :
http://www.unice.fr/cdiec/animations/spectroscopie/infra rougel/infra rouge.htm

. _ s
Cyi trigonal .:C\

Cqidigonal :=Cc—




Annexe 3 : spectres RMN a identifier
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Annexe 4 : exemple de table de la littérature

Table de valeurs de déplacements chimiques en RMN 'H,

Déplacements chimiques moyens de quelques types de protons

(8 est exprimé en ppm par rapport au TMS pris comme référence)

R est un groupe aliphatique saturé ; Ar est un groupe aromatique.

Protons CH;

Protons CH,

Protons CH

Li¢ aun C AX;:
CH;-C
CH;-C-NH; (ou NRy)
CH;-C-Ar
CH;-C-OH(ou OK)

Li¢aun C AN;:
CH,-C
CH,-C-NH, (ouNR.)
CH,-C-Ar
CH,-C-OH(ou OR)

Li¢aun C AX;:
CH-C
CH-C-OH{ou OR)
CH-C-CI

In o d’une insaturation:

En o d une insa tnration:

En o d'une
insaturation:

CH4-C=C
CH;-CO-CR
CH,-CO-0OH

CH,-CO-NH;(ou NR,)

CH;-C=C-C=0
CH,-CO-R
CHs-Ar
CH,-CO-Ar

CH,-C=C
CHo-C=C
CH»-CO-0OR
CH-CO-OH
CHo-CO-NH; (ou NR;)
CH,-C=C-C=0
CH3-CO-R
CHs-Ar
CH,-CO-Ar

CH-C=C
CH-C=N
CH-CO-OH
CH-CO-R
CH-Ar
CH-CO-Ar

Li¢ a un hiteroatome

CH-NH,(ou NRS)
CH4-NH-COR
CH;-OR
CH;-0OH
CH;-0OCOR
CH-OAr
CH4-NO,

Pratons liés & un C insaturé:

-C=CH

RCH=0
ArCH=0

=2

1.8-3.1
4,3-6.0
6,5-8.2
727

9.5-10,0

0.7-10.,5

(benzéne ;

Li¢ a un hétéroatome

CH,-NHo{ou NR-)
CHy-NH-COR
CH,-OR
CH»-OH
CH:-0CDR
CH,-OAr
CH,-NO,

solvant et de la coneentration.

OH
Alcool (ROH) ; 0,7-5,5
Phénol (ArDH): 4,5-7,1

Acide (R-CO-OH): 10,5-12,5

Li¢ & un hétéroatome

CH-NH,(cu NR,)
CH-NH-COR
CH-OR
CH-OH
CH-OCOR
CH-OAr
CH-NO:

Protons pertés par un hétéroatome. Leur position dépend considérablement du

NH
Amine aliphatique (RNH,, RNH-) ; 0,6-5,0

Amine aromatigue { ArNHs, ArNH-) : 2,947
Amides {-CO-NH-, CO-NH-) . 6,0-8,5




