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Spektroskopiaa - IR, NMR ja MS

Miksi spektroskopiaa?

Spektroskopia on nykyaikainen laboratoriomenetelma, jolla selvitetdédn tuntemattomien aineiden rakenteita,
tunnistetaan alkuaineita, varmistetaan reaktioiden tuotteita ja mahdollisesti analysoidaan myos tiettyjen
aineiden pitoisuuksia. Spektroskopia perustuu eri aallonpituuksilla olevan sateilyn (ultravioletti, nakyva valo,
infrapuna) vastaanottamiseen tai lahettamiseen. Molekyyli, atomi tai joku rakenneosa vastaanottaa sateilya,
esimerkiksi nédkyvaa valoa, ja se voidaan mitata. Tai toisessa tilanteessa molekyyli tai atomi emittoi (I&hettad)
absorboidun (vastaanotetun) aallonpituuden. TAma voidaan mitata.

Spektroskopiaa on useita eri lajeja, jotka esitellaén yksityiskohtaisemmin Orbitaali 2 -kirjan luvussa "Aineen
rakenteen analyysimentelmat".

Atomiabsorptiospektrofotometria - AAS

Atomiabsorptiospektrofotometriasta on Orbitaali 2 -kirjassa lyhyt esittely. AAS-menetelmaa kaytetaan
alkuaineiden maarityksessa, mm. pitoisuuksien maarittamiseksi. 1lmid on tuttu liekkikokeiden yhteydesta.

Spektrien lahde

Spektrit on otettu SDBS-tietokannasta.
Tuntemattoman molekyylin maarittaminen

Miksi madrittelemme empiirisen, molekyyli- ja rakennekaavoja?

Uuden molekyyli tai tunnistamattoman molekyylin méaarittiaminen etenee vaiheittain. Tassa vaiheessa ei
puututa siihen, miten molekyyli eristetdén seoksesta, jossa se mita todennakoéisimmin on.
Erotusmenetelmana kaytetadn usein uuttamista, silla erilaiset molekyylit liukenevat eri liuottimiin eri lailla,
jaltai kromatografiaa. Kromatografialla voidaan méaarittda myos ko. aineen pitoisuuksia suhteessa seoksen
muihin aineisiin.

Empiirisen kaavan maarittaminen
Esimerkiksi polttoanalyysilla maaritetdan empiirinen kaava — néin saadaan selville eri alkuaineiden valiset

suhteet.

Esimerkiksi jos saadaan tulokseksi, ettd yhdisteen empiirinen kaava on CHg, aineen taytyy olla etaani,
CH3CHs;. Jos taas tulos on, ettd empiirinen kaava on CH,, mahdollisuuksia onkin enemman kuin yksi. Esim.
eteeni CH,=CHj>, 1-buteeni CH,=CHCH,CHg, syklobutaani ... jne. Eli tassé tapauksessa empiirinen kaava ei
enda maarittelekaan yksiselitteisesti molekyylid. Tarvitaan lisaa tietoa.
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Molekyylikaavan maarittaminen

Kun empiirisen kaavan informaatio ei riita, taytyy selvittdd molekyylin molekyylikaava. Tahan tehtavaan
tarvitaan tieto yhdisteen moolimassasta. Moolimassan kertoo esim. massapektri, joka antaa yleensa
tutkittavan molekyylin moolimassan (molekyylimassan). Joissakin laskutehtavissa moolimassa voidaan
maarittédd kaasujen yleisen tilayhtalon avulla. Kyseisté yhtéloa voidaan kayttaa, jos on tiedossa paine,
tilavuus ja esim. massa (paineen, tilavuuden ja ainemaaran keskinainen riippuvuus).

Nyt esimerkkind CH,-yhdisteen (empiirinen kaava) molekyylin maarittdminen, jos tiedossa olisi tutkittavan
molekyylin moolimassa. Viereisestd massaspektristd huomataan, etta molekyylimassa ko. molekyylille on 70,
eli siina taytyy olla 5 kpl C-atomia ja 10 kpl H-atomia (5 x 12 + 10 x 1 = 70 g/mol). Kyseessa voisi olla esim.
kuvan penteeni.
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Massaspektrien tulkintaa erikoistunut pystyisi paéattelemaan jo tasta, etta kyse on 2-penteenista.
Kéaytanndssa tyon tekevat tietokoneet, mutta koska tdma saattaa olla mahdotonta, tarvitaan liséa
informaatiota.

IR-spektrien vertailu

Jos molekyylikaava ei anna lopullista vastausta, tarvitaan rakenteeseen liittyvaa informaatiota, kuten esim.
IR-spektrid. Kokeilaan ensin tunnistusreaktioita, jotka kertoisivat mahdollisista funktionaalisista ryhmista.
Tassa tapauksessa kyse oli penteenistd, joten alkeenien tunnistusreaktioilla voitaisiin varmistaa, etté kyse on
alkeenista eika esim. syklopentaanista. Sykloalkaanien molekyylikaava on my6s yleistd muotoa (CHy),.
Tunnistusreaktio ei kuitenkaan kerro, etté olisi kyseessa 1-penteeni, 2-penteeni tai 3-penteeni. Se selvida,
kun tutkittavasti aineesta ajetaan IR-spektri. Analysoidaan seuraavaksi alla olevaa kuvaa, jossa 1-penteenin
ja 2-penteenin IR-spektrit ovat vierekkain.
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Spektroskopian lajeja on siis useampia, joita kdytetaan tuntemattomien molekyylien tunnistamissa rinnakkain
siten, etté ne tukevat toisiaan. kokonaisuuden hahmottamisessa.

Molekyylien avaruusrakenteen piirtaminen

Lopuksi mallinnetaan tunnistettu molekyyli 3D-ohjelmalla. Tassa vaiheessa voi ilmeta viela yksi pulma,
nimittédin mahdollinen stereoisomeria (muut isomeriat ovat tydn eri vaiheissa tulleet jo vastaan). Isomerialla
tarkoitetaan molekyylejd, joiden molekyylikaava on sama, mutta rakennekaava erilaisia.

Tehtavat - Infrapunaspektroskopia (IR)

Tehtavat

1. Tunnista yhdisteelle (yhdisteryhmille) tyypilliset spektriviivat (piikit) ja laadi niista oma
spektritulkintamalli. Tulkittavat aineistot |6ytyvat tehtdvan omalta sivulta.

2. Tunnista aine ja esita sen rakennekaava. Ratkaisussa voit hyddyntaa eri spektrilajien tuottamaa tietoa.

3. Ladkemolekyylin valmistus ja analysointi.

Loydat tehtavét ja niiden aineistot alasivuilta.

Tehtava 1. Spektrikartta

Spektrikartan laadinta

Tunnista yhdisteelle (yhdisteryhmille) tyypilliset spektriviivat (piikit). Tulkitava aineisto 16ytyy alta. Laadi oma
spektritulkintamalli eli graafinen esitys spektripohjasta, johon on piirretty esim. funktionaalisten ryhmien tai
molekyylien rakenneosien tyypilliset spektripiikkien paikat.

Tassa pohja:
Spektrikartta.jpg

Pentaani
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2-pentanoni
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Japanilainen spektrikirjasto

http://sdbs.db.aist.go.jp/

Spektriharjoituksia 1
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Aineen molekyylikaava on C4H1O. Alla aineen IR-spektri. Mik& aine on kyseessa?
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Spektriharjoituksia 2
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Aineen molekyylikaava on C1gHgO5. Alla aineen IR-spektri. Mik&d aine on kyseessa?
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Ratkaisut
Esimerkkiratkaisu
Esimerkki Orbitaali 2- teoksesta. Ratkaisu voi olla muunkinlainen.
Aaltoluku, cm’
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Spektriharjoituksien vastaukset

1. harjoitus

2-butanoli, huomioi OH-ryhman piikki eli kyseessa alkoholi, vetyjen maara viittaa siihen, ettei rungossa ole
kaksoissidoksia tai rengasrakenteita. Vertaamalla 1-butanolin ja 2-butanolin spektrejd, huomataan, etta kyse

on 2-butanolista.
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2. harjoitus
2-butanoni, ainoan hapen taytyy olla karbonyylihappi (C=0) eli kyse on joko ketonista tai aldehydista.
Vertailemma taas mahdollisia spektrejd huomataan, ettd kyse on 2-butanonista. Toinen mahdollinen olisi

voinut olla butanaali.
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3. harjoitus

Butyyliheksanaatti. Spekirista voi paatelld on on ainakin karbonyyliryhma. Molekyylikaava toteaa, etté on
kaksi happea, joten oletus voisi olla, ettd kyseessa olisi silloin joko karboksyylihappo. Mutta spektrissa ei ole
OH-ryhman tyypillista piikkid, kyse ei ole karboksyylihaposta. Seuraava vaihtoehto on esteri. Spektrista
huomataan, etta siina on C-O -sidos, joten esteri voisi olla mielekas vaihtoehto. Tamén jélkeen taas
vertaillaan eri spektreja.
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Huomioi ...

Tehtava 2. Tuntematon aine

Tunnista aine ja esita rakennekaava

Tiedetaan yhdisteen alkuaineiden osuudet molekyylissa. Alla lisdksi aineen massaspektri ja IR-spektri.
Tunnista aine ja piirré rakennekaava.

Alkuaineosuudet: hiili C 66,7%, vety H 11,1% ja happi O 22,2% (massaprosentteja).

Massaspektri:
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Mielenkiinnon vuoksi myds NMR-spektrit:
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Tehtava 2 - Ratkaisu
Empiirisen kaavan maarittaminen
Alkuaineosuudet: hiili C 66,7%, vety H 11,1% ja happi O 22,2% (massaprosentteja).
Oletaan, etta naytetta on 100 g, joten hiiltd on 66,7 g, vetyd 11,1 g ja happea 22,2 g.
n(C) = 66,7 g/ 12,01 g/mol = 5,553 mol
n(H) = 11,1 mol
n(O) = 1,388 mol
ainemadrien suhde 4:8:1
Empiirinen kaava on: C4HgO
Molekyylikaava

Empiirinen k&d&va on maaritelty C4HgO. Molekyylin moolimassa on massaspektrin perusteella 72 g/mol.
Empiirisen kaavan mukaisen molekyylin moolimassa on 4kpl x 12,01 + 8kpl x 1,008 + 1kpl x 16,00 = 72

Molekyylikaava on sama kuin empiirinen kaava. Molekyyli on C4HgO.
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Rakennekaava

IR-spetkrista paatellaén, ettd yhdisteessa on karbonyyliryhméa C=0.
Taman jalkeen jaljelle jaa (kun piirretdan molview mahdolliset rakennekaavat): butanaali ja butanoni.
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Verrataan molempien moelkyylien IR-sepktria naytteen spektriin. TAssd molemmat spektrit:
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Butanoni.
Néaista voidaan paatelld, etta nayte oli BUTANONI.

Tehtava 3. Laakeainemolekyylin tunnistaminen

Virittaytyminen

Eletdan 1800-lukua ja kaytdssa fiktiivinen 2000-luvun laboratorio. Olemme suuren ladkemolekyylin jaljilla,
jonka on havaittu auttavan kipuun.

Pohtikaa pienryhmissa

1. Laadi itsellesi suunnitelma, miten etenisit ladkemolekyylien rakennekaavan maarittamisessa. Lopuksi
pohdi, miten tallaista molekyylia voisi valmistaa.

2. Kipulaéketta kaytetdaan laajasti kivun lievittdmisessa edelleen. Kotoa |0ytyi paketti, jossa paivamaara
oli mennyt umpeen. Miten varmistat, etta ko. tabletti olisi viel& syttavaa ja vaikuttava aine toimii?

Aspiirin valmistus ja kaytt6
Aspiriinin synteesi (valmistusreaktio) on esterditymisreaktioksi. Salisyylihappo reagoi asetaattianhydridin

kanssa (etikkahappojohdannainen) muuttaen kemiallisessa reaktiossa salisyylihapon hydroksyyliryhmén
esteriryhmaksi (R-OH --> R-OCOCHz3). Prosessi tuottaa seka aspiriinia ja etikkahappoa, joka on

huomioitava sivutuote reaktiossa. Pienta maaraa rikkihappoa (tai toisinaan fosforihappoa) kaytetaan
katalyyttind. Pohdi miksi?.

e Aspiriinin valmistamisen ty6ohije.

Kun aspiriinia saadaan suuria pitoisuuksi, silla on taipumus hajota hydrolyysin kautta runsaan veden
lasnéaollessa salisyyli- ja etikkahapoksi. Ladkkeen vanheneminen voi olla kytktksissa sen altistumiseen
ilman kosteuden kanssa.

Miten voit varmistaa spektroskopian avulla, ettd sinulla on alkuperaista aspiriinia eika lahtéainetta
salisyylihappoa?

Kirjoita timan hydrolyysireaktion reaktioyhtalo.
Lisadtietoa

Kiinnostuneille kuvattuna synteesireaktion reaktiomekanismi:
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Salisyylihapon ja aspiriinin spektrivertailu
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Spektrit on asetettu paallekkain. Toinen lapinakyva.

Spektrivertailu (pptx)
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aspirin_salisyylihappo_vertailu.pptx 112 kt
Spektritehtavat - NMR-spektroskopia

NMR:n spektroskopiasta

NMR-spektrin kayttd analytiikassa edellyttda syvallisempaa spektritulkintaa. Tassé naytetdédn muutama
hyodyllinen toimintamalli ja MarvinSketch-ohjelmiston kayttéa tukemaan NMR:n spektroskopian opiskelua ja
ymmartamista.

CNMR - eli hiili-NMR

CNMR:n kaytto lukiossa voisi olla "erilaisten hiilien tunnistamista ja lukuma&aran maarittamista. Lukumaara
auttaa molekyylikaavan maarittdmisessa, jos empiirinen kaava jo tiedetaan tai on laskettu.

CNMR-spektrit mahdollistavat hiilien maaran maarittdmisen vaikka ne oisivat "samankaltaisia". Spektreihin
saadaan kirjattu integraalit, mik& kertoo piikkien pinta-alan, joka suoraan verrannollinen hiiliatomien
lukumaéaraén. Seuraavissa kuvissa etanolin ja propanonin CNMR-spektrit.
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Etanolin hiili, johon on kiinnittynyt OH-ryhma (happi yksinkertaisella sidoksella), poikkeaa selkeasti
vasemmalle asteikolla. Alla olevan propanonin hiili, johon on kiinnittynyt karboksyyliryhméan happi (C=0-
sidos), on vielda enemman vasemmalla asteikolla. Kuvaan on lisétty integraali, joka kertoo hiilien maaran.
CHs-ryhman hiilid on siis kaksi kappaletta.
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Tehtava 1. Spektrikartan laadinta

NMR-spektrikartta

Tunnista erilaisille vedyille (hiilen naapuriatomista riippuvainen) tyypilliset spektriviivojen paikat asteikolla
(ppm tai joku muu). Aineisto alla. Laadi oma spektritulkintamalli — graafinen esitys spektripohjasta, johon
on piirretty tiettyjen kaltaisten vetyjen tyypilliset spektripiikkien paikat.

Tassa esimerkki erilaisesta heksaani-molekyylistd, jossa on erilaisia funktionaalisia ryhmia ja yksi sivuketju

heksaanirungossa.
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Erilaiset alkuaineet liittyneena hiileen - vaikutus CNMR-spektripiikin sijaintiin

Tahan moduuliin on koottu erilaisia spektreja sen mukaan, etta erdan hiilen suhteen esiintyy poikkeamat. Tee
vastaavat spektrit MarvinSketch-ohjelmalla muuttamalla hieman hiilirunkoa (yksi tai hiiltd enemman). Maarita

erilaisten hiilien sijainnit vaaka-akselilla.
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Tehtava 2. Hiilten lukumaaran maaritys
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Erilaisten hiilten ja integraalin avulla molekyylin hiilien maarittaminen

Viereisessa kuvassa on mallimolekyyli, jonka C-NMR-spektrista voi paatella erilaiset hiiliatomit.
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Molekyyliin on merkitty, mita hiiltd kukin spektriviiva tarkoittaa. Huomioi myos integraali.
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Osa 1. Maarita C-NMR:n perusteella molekyylin hiiliatomien lukumaara

- 41,56
] 71,16 51,83 43,0339,93 28,79 20,97 13,05

Osa 2. Maarita aineen molekyylikaava

Polttoanalyysien jalkeen on todettu, etta hiiltd C on 67,1%, vetyd H on 12,0%, typped N on 9,8% ja happea O
on 11,2%. M&aritd molekyylikaava.

Tehtava 2 osa 3

Molekyylin rakennekaavan madrittdminen tassa tapauksessa on hankalaa, jos ei ole olemassa lisétietoja,
esim. isomeriaan liittyvaa tietoa. Laboratorio-olosuhteissa todennakdisesti ajettaisiin spektrit ja tehtaisiin
vertailut spektrikirjastoihin.
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Hiili-NMR:n vinkkaama kaksi CH3-ryhmaa viittaisia siis kahteen erilliseen metyyliryhméaan, jolloin hiilirungon
(rengasrakenteen) muodostaa sykloheksaani. Molekyylissé on nelja asymmetrista hiiltd. Taman jalkeen voisi
koota mahdolliset isomeerit.

Seuraavissa kuvissa viivakaava ja 3D-mallinnus molekyylista:

Preferred IUPAC Name = 3-amino-2,5-
dimethylcyclohexan-1-ol

CHj

HO NH,

CHs

Esimerkkimolekyyli
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Ratkaisu

C-NMR:n tulkinta

Kopio: Myllyviita, Ari
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Spektrin perusteella molekyylissa on kahdeksan hiilta. Spektripiikkien sijainnin perusteella yhteen hiileen on
kiinnittynyt happi (—OH-ryhmaé, 71 ppm), toiseen typpi (-NH»-ryhma, 52p pm), loput kuuluvat hiilirunkoon,
jossa on joko CH-, CH2- tai CH3-ryhmia.

Naiden tietojen perusteella ei voida viela maarittdd molekyylikaavaa. Miksi?

Molekyylikaavan maaritys

Otetaan 100 g ainetta ja lasketaan ainemaarat

C 67,1%, --> 5,59 mol --- 8 kpl

H 12,0%, --> 11,90 mol --- 17 kpl
N 9,8% --> 0,70 mol --- 1 kpl

0 11,2% --> 0,70 mol --- 1 kpl

Eli CgH;7NO

Hiili-NMR-spektrista voisi tuilkita, ettéa tama on oikea rakennekaava (hiilien lukumaara tasmaa). Spektrista
voidaan tulkita, ettéd yhdessa hiilessd on —OH-ryhma ja yhdessé —NH,-ryhma. Kaytanndssa kaikki hiilet ovat
erilaisia, joten siitd voidaan tulkita tiettyja asioita. Hiilirunkoon jaa ainoastaan yhdeksan vetyd, joten nopeasti
paadytaan siihen, etta hiilirungon taytyy olla rengasrakenteinen (ei kaksoissidoksia, koska se taas nakyisi
spektriviivoissa. C=C-sidoksen spektriviiva olisi vahvasti enemman vasemmalla kuin mik&d&an muu
spektripiikki.
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Hieman hankalampia - HNMR-tehtavia

Vety-NMR eli HNMR

HNMR:n hyédyntaminen vaatii hieman syvallisempaa osaamista. Spektrit kuvaavat tarkemmin [&hiympéaristoa
kuin esim. CNMR tekee. Esimerkiksi etanolin HNMR-spektri, vaikka itse molekyyli on melko yksinkertainen,
on se jo monimutkaisempi, jos ei tieda hienorakenteen syntymisen syité.

Spektri kertoo, etta vetyja on kolmenlaisia, kolme CH3-ryhmassa, kaksi CH2-ryhméssa ja yksi OH-ryhmaéassa.
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W= 1 I e V=001

Téassa yksittainen piikki kuvaa OH-ryhman vetya. Tripletti (kolmen piikin ryhmé&) kuvaa CH3-ryhmaa. Tripletti
syntyy siitd, etté4 naapurihiilessa on kaksi vetya.
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CHa,-ryhman spektripiikit ovat enemman vasemmalla, koska naapurissa (samassa hiilessd) on OH-ryhma.
Kvartetti syntyy siitd, etté& naapurihiilessé CH3z-ryhmasséa on kolme vetya.

Pentaani

Pentaanin rakenteessa on kolmenlaisia vetyja. CHz-ryhméan vedyt (A), CHy-ryhméan vedyt (kiinni CHz-ryhmén
hiilessa) ja keskimaisen CH,-ryhmén vedyt.

Ensin SDBS-tietokannan antama spektri:
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Toiseksi MarvinSketch-ohjelmassa laadittu spektri:
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Tassa jalkimmaisessa spektrissa on tarkennettu piikkiryhmia. Kuten niistd huomaa, ne ovat jakautuneet. ppm
0,89-piikkiryhma koostuu CH3z-ryhmén vedyistd. CHz-ryhmén naapurihiilessé on kaksi vetyja, miké jakaa
piikin kauniiseen triplettiin. Ppm 1,26-piikkiryhmassa on (valitettavasti) kaksi CH»-tyypin vetya paallekkain.
CHas-ryhman viereisen CHy-ryhman vetyjen piikkiryhmén ovat kvartetin tripletteja (vieressé seka 3 vedyn etta
2 vedyn omaava hiili). Sen CH»-ryhmén, jonka vieressa on kaksi CH,-ryhmaa, piikkirynmén taytyy olla
tripletin tripletti. Seuraavana hieman tarkennettu em. ppp 1,26-piikkiryhmaa:
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Taman tulkinta ei ole yksinkertainen, mutta se ei ole valttamatonta, koska spektreja verrataan keskenaan.

2-Pentanoli

2-Pentanolin CH3CH,CH,CHOHCH3 -rakenteessa on viidenlaisia vetyja. CHz-ryhmien vedyt (molemmat
erilaisia, koska naapurihiili taysin erilainen - toisessa OH-ryhma kiinnittyneena), CH»-ryhmien vedyt (kiinni
CHs-ryhman hiilessa ja toinen CHOH-ryhman vieressa) ja OH-ryhman vety.

Ensin SDBS-tietokannan antama spektri:
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Tassa ppm 3,8 on CH-ryhman vety, ppm 2,7 on OH-ryhman vety, loput I6ytyvét 0,9 ja 1,4 valilta. Mita
pidemman hiiliketjun paassa sita [ahempana 0 ppm:aa.

MarvinSketch-ohjelman spektrissa voidaan tutkia hieman eri piikkiryhmien jakautumista.
Kun otetaan valilla 0,9 ja 1,4 olevat piikkiryhmat, voidaan péaatella, mita vetya kukin edustaa:
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Eli 1,17 piikkiryhméan vetyjen taytyy olla sellaisia, joiden hiilen seuraavassa hiilessa on vain yksi vety (siksi
dupletti). Integraali ja piikin korkeus kertoo, etté vetyja on kolme. Eli kyse on hiiliketjun alkupaasta (CHs-
ryhmd). Ppm 0,92 piikkiryhma kuvaa selvasti hiiliketjun toisessa paassa olevaa CHz-ryhmaé, jolla on
naapurihiilessa kaksi vetya (--> tripletti). ppm 1,23-1,57 piikkiryhmét ovat sitten maariteltavissa siten, etta
tulkitaan kvartetit ja tripletit oikein (kts. line spectrum MarvinSketch-ohjelmistolla)

Spektritehtavat - Massaspektrometria

Massaspektrometriaa lukiossa

Massaspektrometrisessa madrityksessa nayte hyorystetddn kaasuksi ja sitd pommitetaan elektroneilla. Osa
naytteen molekyyleistéd menettaa elektroneja ja varautuu (syntyy ioni) tai hajoaa pienemmiksi osasiksi.
Varatut hiukkaset ohjataan sahko- ja magneettikenttdan ja sielta edelleen detektorille, ilmaisimelle.
Massaspektrit kertovat padsaantoisesti molekyylien moolimassan. Massaspektrometriaa kaytetaan
yleensékin erimassaisten alkuaineiden, isotooppien ja molekyylien maarittdmiseen.

Kaytdssa olevat spektrikirjastot antavat hieman eri tavalla informaatiota. Massaspektrin rakenne riippuu
olosuhteista — kuinka paljon molekyyli pilkkoutuu.

Seuraavissa kuvissa etanolin ja 1-propanolin massaspektrit (kuvat SDBS-tietokannasta, spektreissa mainittu
suoraan molekyyli-ionin moolimassa).
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Massaspektri ei aina anna kunnon spektripiikkid molekyyli-ionista, koska se saattaa hajota pienemmiksi
isoksi lahes taysin. Em. spektrikirjasta tuo moolimassatieto kuitenkin ilmoitetaan, vaikka spektrista ei sita

suoraan voisi paatella.
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Tehtava 1. Analysoi spektrit ja maaritda moolimassa

Spektrit A-D

Spektri A
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Spektri C
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Ratkaisu

Samat spektrit nimen ja moolimassan kera

Spektri A
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Spektri C
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Tassa "ylipiikki" tulee C-14-isotoopin vuoksi.

Spektri D
SDBS-Mass
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2-propanolin yksi vety irtoaa helposti. Myds CH3z-ryhmé (15m/z) irtoaa helposti ja se voi irrotsa molekyylien
molemmista péista (keskimmaisessa hiilessa on OH-ryhma).
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