16.5.2018

IHMISEN JA ELINYMPA-

Infrapunaspektroskopia rstonkemian, ke2

Kertausta sihkémagneettisesta sateilysta

Seka IR-spektroskopia ettd NMR-spektroskopia kayttavat sahkémagneettista
sateilya energian lahteend. Nain ollen sahkdmagneettisen sateilyn ominai-
suuksien — aalto- ja hiukkasluonteen — ymmartaminen on tarkeaa.

Sahkomagneettisen sateilyn hiukkaset ovat fotoneita, joilla on tietty energia-

maara, kvantti. Koska sahkdmagneettisella sateilylla on hiukkasluonteen li-

saksi myos aaltoluonnetta, sitd havainnollistetaan myos aallonpituuksilla ja

taajuuksilla.

- Aallonpituus on saman aaltovaiheen vilinen etaisyys, siis esim. huipusta
seuraavaan huippuun.

-> Taajuus kuvaa sitd kuinka monta aaltoa kulkee havaintokohdan ohi aikayk-
sikkda kohden.

Kaikki sahkdmagneettinen sateily kulkee valonnopeudellac =~ 3,0 - 108 m/s.
Perusyhtal6 on (A = lambda eli aallonpituus ja v = nyy eli taajuus)

c=Av

Havaitse, ettd aallonpituus ja taajuus ovat kddntden verrannollisia (koska va-

lonnopeus ¢ on vakio!)
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Yhden fotonin energia on suoraan verrannollinen sen taajuuteen:

E = hy,
missa h = Planckin vakio, h =~ 6,62 -1073%] s tai h ~ 1,58 - 10~ 3%cal - s tai
h=~413-10"1%eV-s.

Kun sahkdmagneettinen sateily tormaa molekyyliin, jotkin aallonpituudet — ei-
vat kaikki — absorpoituvat eli imeytyvat. Vain tietyt aallonpituudet absorpoi-
tuvat koska molekyylilla on vain tiettyja energiatasoja. Molekyylin elektroniti-
lojen, vardhtelytilojen ja ytimen spintilojen energiat ovat kvantittuneet eivat-
ka jatkuvia.

Huom. Jotta absorptio tapahtuisi, fotonin energian taytyy olla molekyylin kah-
den tilan valisen energiaeron suuruinen.

Korkeampi energiatila

AE Jotta absorptio tapahtuisi, saapuvan fotonin
energian taytyy olla AE:n suuruinen.

Matalampi energiatila AE =molekyylin kahden tilan vdlinen energiaero

Huom. Mita suurempi on kahden tilan valinen energiaero sitda suurempi ener-
gia sateilylla pitaa olla jotta absorptio tapahtuisi. Eli sitd suurempi taajuus ja
pienempi aallonpituus.

Maaritelma Kemistit kdyttavat IR:a3@ tuntemattoman yhdisteen funktio-
naalisten ryhmien tunnistamiseen.

Taustaa Infrapunaspektroskopiassa energianldahteena kaytetdan inf-
rapuna-, eli lamposateilyd (A = 2,5 — 25 um). IR-aallot ovat aallonpituudel-
taan pidempia kuin nakyvan valo, eli IR sateilyn taajuus on pienempaa kuin
nakyvan valon. Taajuudet IR-spektroskopiassa tavallisesti annetaan ns.

aaltolukuina (V):

1

V==

A

Aaltoluku on siis kddntden verrannollinen aallonpituuteen ja se ilmoitetaan
senttimetrin kdanteislukuna, eli yksikkona on cm™?1. Aaltoluku on suoraan
verrannollinen taajuuteen v. Taajuus (ja siten myos energia) kasvavat kun
aaltoluku kasvaa.
Aaltolukuasteikkoa kayttden IR-absorptiot tapahtuvat ndin ollen vililla

4000 cm™! — 400 cm™?!.
Esim. aallonpituus 2,5 um = 2,5-107® m = 2,5 - 10~* cm vastaa siis

m = 4000 cm ™! aaltolukua.
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Huom. IR-valon absorptio (imeytyminen) aiheuttaa molekyylissa varahtely-
lilkkeen muutoksia.

Kovalenttiset sidokset eivat ole paikallaan pysyvia (staattisia). Ne ovat parem-
minkin jousia, misséa jousen (sidos) padssa ovat painot (atomit).

Kun kaksi atomia on sitoutuneet toisiinsa, sidos venyy edestakaisin. Kun kolme
tai useampi atomi on liittyneet molekyyliksi, sidos voi myds taipua.

venytys taivutus
®)
4 & B
L)
Sidos voi venya. Kaksi sidosta voi taipua.

Nama varahtelyt ovat kvantittuneita. Niinpa ne tapahtuvat vain tietyissa taa-
juuksissa, jotka vastaavat IR-valon taajuuksia. Kun IR-valon taajuus sopii tietyn
vardhtelytaajuuden kanssa yhteen, IR-valoa absorpoituu, aiheuttaen tietyn si-
dosvarahtelyn amplitudin tai tietyn sidostaivutuksen kasvamisen.

Kun IR-valon taajuus v = sidosvenytyk- |
sen taajuus v, IR-valoa absorpoituu. ‘

""{“'mmmgiwmmmm"_
< ® — ®

Sidos venyy pidemmialle.
Amplitudi kasvaa.

* Erilaiset sidokset varahtelevat eri taajuuksissa, joten ne absorpoivat eri IR-
valon taajuuksia.

* |IR-spektroskopian avulla voidaan molekyylin erilaiset sidokset erottaa toi-
sistaan, niinpa molekyylin funktionaaliset ryhmat voidaan maarittaa.
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IR-spektrin luonteenomaisia piirteita
IR-spektrometrissa IR-valo kulkee nadytteen lapi. Taajuudet, jotka vastaavat si-
dosten varahtelyja, absorpoituu naytteeseen ja jaljelle jaanyt IR-valo kulkeu-
tuu ilmaisimelle. Spektrissa tulostuu ldpimenneen IR-valon maara kaytetyn IR-
valon aaltoluvun suhteen.

Esimerkki aallonpituus 25
asteikko (pum) 100 -4

Tarkastellaan esimer-
kin omaisesti 1-pro- s
panolin IR-spektria. a
- - E &
- IR-spektrissa on laajoja €
spektriviivoja. e
. — 40
- Absorptiopiikit suuntautu- Eo
vat alas. y-akselin asteik- ° 0
ko on transmittanssin %-
osuus: 5
. taajuus T T T T T T T
100 % vastaa sita — 4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000

7 asteikko (pum) 1
ettd kyseisen taajuuden L aaltoluku (cm™") 1

valo menee ndytteestd Funktionaalisten sormen-
lapi. Eli ei absorptiota. ryhmien alue jalkialue

<«— Energia, taajuus ja aaltoluvut kasvavat
5

aallonpituus
10

ja 0 % vastaa sita, ; ——25
ettd kyseisen taajuaséeékgo = 1
valo absorptoituu taysin.
Eli valoa ei mene yhtédan
ilmaisimelle.

- Jokainen piikki vastaa tiet-
tya sidosta ja jokaisen si-
dostyypin (kuten O-H tai
C-H) varahtely tapahtuu 20
tietylla taajuudella.

) IR_S,,pektnssa, on EEquLE —*(«)1000 3500 3000 2500 2000 1500 1000
seka aallonpituus- asteikko (um) aaltoluku (cm~1)

(2,5-25 pum) etta aaltoluku- l !

asteikko vaakasuunnassa Funktionaalisten sormen-
ryhmien alue jalkialue

Kasitteellisesti IR-spektri jaetaan kahteen osaan:

- Funktionaalisten ryhmien alue esiintyy > 1500 cm™!. Funk.ryhmit anta-
vat 1-2 piikkia talla alueella tietyilla taajuuksilla.

- Sormenijilkialue esiintyy < 1500 cm™!. Tall4 alueella on tyypillisesti seka-
va piikkikokoelma ja se on ainutlaatuinen kullekin yhdisteelle (ns. sormen.).

80

60

40

% transmittanssi
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Yleensi analysoidaan vain funktionaalisten ryhmien aluetta (> 1500 cm™?)
koska sieltd saadaan kaikkein tarkeimmat rakenteelliset tiedot.

Esimerkiksi IR-spektrit seuraavilla yhdisteilla: 5-metyyli-2-heksanonilla (A) ja
etyyli-propanaatilla (B) nayttavat samanlaisilta funktionaalisten ryhmien alu-
eella. Molemmilla on karbonyylinen hiili C = O ja useita sp? hybridisoituneita
C — H sidoksia. Kuitenkin, koska A ja B ovat eri yhdisteitd, niiden sormenijalki-
alue nayttda hyvin erilaiselta.

o ‘ o
s
)J\/Y } . " funkrvhm o - /ir
A amaniainen runk.rynmien alue B
Lo o I — ]
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Aaltoluku (cm) [ Aaltoluku (cm) I
Erilainen sormenjalkialue

IR absorptiot

Sidoksen muodostavien atomien massa ja sidoslujuus vaikuttavat siihen, mis-
ta ko. sidoksen IR-absorption piikki [6ytyy.

* Sidoslujuus: Vahvemmat sidokset vardhtelevdt korkeammilla taajuuksilla,
joten téllaiset sidokset varahtelevat suuremmilla aaltoluvuilla ¥.

* Atomien massat: Kevyempien atomien muodostamat sidokset varahtele-
vat korkeammilla taajuuksilla, joten téllaiset sidokset varahtelevat suurem-
milla aaltoluvuilla V.

Néille paasuuntaviivoille saadaan tukea, kun sidosta ajattelee jouseksi, jonka
pdihin on asetettu painot. Jousen voimakkuus kuvaa sidoksen voimakkuutta ja
painojen massat ovat analogisia atomien massoille.

* Kahdelle jouselle, joilla on paissadn yhtad suuret painot (massat ovat siis
samat), voimakkaampi jousi vardhtelee korkeammilla taajuuksilla.

* Kahdelle yhtavoimakkaalle jouselle se jousi, jolla on paissdaan kevyemmat
painot varahtelee korkeammilla taajuuksilla kuin se jousi, jolla on paissdaan
painavammat painot.

Naita ilmioita, eli taajuuden vuorovaikutusta massoihin ja sidosvoimakkuu-

teen kuvaa Hooken laki: = k, /f/m
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Hooken laki: Voimakkaampi sidos = korkeampi taajuus

f = voimavakio

Gl L5 § _
— V"‘i/n_?/ m = massa
v-k\[:n ﬂ

k = vakio

Pienempi massa = korkeampi taajuus

* Voimavakio f on sidoksen (jousen) lujuus. Mitd suurempi f:n arvo, sita lu-
jempi sidos ja korkeampi aaltoluku ¥ varahtelylle.

* Massa m kuvaa atomien massoja (painojen massoja). Mita pienempi m:n
arvo, sitda korkeampi aaltoluku ¥ varahtelylle.

Tuloksena saadaan, ettd sidos absorpoi neljassa ennustettavassa IR-spektrin
alueessa. Katso kuvio.

Kasvava aaltoluku

Kasvava energia

Aaltoluku (cm™1)

4000 2500 2000 1500 400
sidokset kolmois- kaksois- yksinkertaiset
vetyyn sidokset sidokset sidokset
A C=C
C—H c=c C=C c-0
e C=N p C-N
N—H C=N C—X
f f 1
Kevyemmat atomit Lujemmat sidokset sormenijalki-
korkeammat taajuudet  korkeammat taajuudet alue

Kuvion tietoja kdyttden tuntemattoman yhdisteen spektrin tulkinta helpottuu.
Pida mielessa kaksi seuraavaa paakohtaa:

* Sidokset vetyyn absorpoivat aina spektrin vasemmassa osassa (korkean
aaltoluvun alue). Vedyn massa on niin pieni, ettd H — Z (missa Z = C, 0 ja
N) sidokset varahtelevat korkeilla taajuuksilla.
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* Sidoslujuus pienenee mentdessa suuntaan C=C - C=C - C—(, jo-
ten varahtelyn taajuus pienenee. Eli absorptioiden suunnat naille sidoksille
ovat kohti spektrin oikeaa reunaa.

Funktionaalisten ryhmien alue (¥ =~ 4 000 - 1 500 cm™?) sisiltd3 vetyyn tule-
vien yksinkertaisten sidosten absorptiot kuin my6s moninkertaisten sidosten
absorptiot. Useimmat tdman alueen absorptiot ovat sidosvenymisen seuraus-
ta (ennemmin kuin sidostaipumisen). Sormenjélkialue (¥ < 1 500 cm™) sisél-
taa kaikkien muiden yksinkertaisten sidosten absorptiot (paitsi H — Z), tehden

siitd alueesta hyvin monimutkaisen ja vaikean analysoida. voimakkuus/

. . . . wp s Si i ioitu ¥ & muoto
Yleisten IR-spektrialueiden lisdksi S9OStYYPPi arvioit Sem) :
on myos tirkedd oppia tyypilli- ©" 3600-3200 vahva, leved

N-H 3500-3200 keskivahva

simpien sidosten absorptioarvo- Skt sl
ja. Naissa kannattaa hyodyntaa .

(o 3000-2850 vahva
taulukkotietoja. ¢ C,H 3150-3000 keskivahva
e Cy,—H 3300 keskivahva
C=C 2250 keskivahva
C=N 2250 keskivahva
C=0 1800-1650 (often ~1700) vahva
c=C 1650 keskivahva
1600, 1500 keskivahva

Huomioitavaa on, ettd jopa vahaiset erot, jotka vaikuttavat sidoslujuuteen,
vaikuttavat IR-absorption taajuuteen.

Palautetaan mieliin, etta C — H sidoksen lujuus kasvaa sitd mukaa kun hiilen
hybridiorbitaalin s-luonteen prosenttiosuus kasvaa. Ndin ollen:

/
—C—H =C =C—H
| \
H
Cy3—H Cgp2—H Csp—H
25% s-luonne 33% s-luonne 50% s-luonne

Kasvava s-luonteen prosenttiosuus
Kasvava vV
* Mitd suurempi on sidoksen s-luonteen prosenttiosuus sitd lujempi on sidos
ja sita korkeampi on absorption aaltoluku.

Lopuksi, melkein kaikki molekyylin sidokset antavat jonkinlaisen absorptiopii-
kin IR-spektrissd, mutta muutamat erikoistapaukset eivat.

Jotta sidos IR-absorpoisi, niin vardahtelyn aikana pitdaa dipolimomentilla olla
muutosta. Nain ollen symmetriset ja poolittomat sidokset eivat IR-absorpoi.
Esim. 2-butyynin hiili-hiili kolmoissidos ei IR-absorpoi. Se on IR-passiivinen.



Esimerkkeja

Tarkastellaan ensin vain hiilivetyjen, sitten happea sisaltavien ja lopuksi typ-
pea sisaltavien yhdisteiden IR-spektreja.

Hiilivetyjen IR-absorptiot

Heksaanin, 1-hekseenin ja 1-heksyynin IR-spektrit havainnollistavat tarkean
eron, joka on luonteenomaista hiilivetyjen IR-spektrialueella yli 1500 cm™.
Vaikka kaikilla kolmella yhdisteelld on C — C sidoksia ja sp3 hybridisoituneita
C — H sidoksia, niin C = C ja C = C absorptiopiikkien mukaan voidaan valit-
tomasti erotella alkeenit ja alkyynit alkaaneista

Huomioi liséksi, ettd C — H absorptiolla alkaaneissa, alkeeneissa ja alkyyneissa
on luonteenomainen muoto ja paikka IR-spektrissa. Spektrissa usein nahdaan
< 3000 cm™ kohdalla laaja ja voimakas piikki sp3 hybridisoituneista C — H si-
doksista, kun taas sp? ja sp hybridisoituneet C — H sidokset absorpoivat
korkeammilla taajuuksilla.

Olaeksaani CH3CH,CH,CH,CH,CH;
1

% transmittanssi
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000
Aaltoluku (cm™?)
Alkaanilla CH;CH,CH,CH,CH,CH; (heksaani) on vain yksinkertaisia C — C sidok-
sia ja sp? hybridisoituneita hiiliatomeita. N&in ollen spektristd 16ytyy vain yksi
pasabsorptiopiikki yli 1 500 cm™ alueelta, nimittdin Csps — H absorptio kuta-
kuinkin 3 000 — 2 850 cm™ alueelta.
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élo-hekseeni CH,=CHCH,CH,CH,CHjz

% transmittanssi
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Aaltoluku (cm™)

Alkeenilla CH,=CHCH,CH,CH,CH; (1-hekseeni) on sp? hybridisoituneiden hiili-
atomien lisaksi yksi kaksoissidos C=C ja Cspz — H sidoksia. Nain ollen
spektristd 16ytyy kolme p&3absorptiopiikkid yli 1 500 cm™ alueelta:
Cspz — Habsorptio kutakuinkin 3 150 — 3 000 cm™ alueelta,
Csp3 — H absorptio kutakuinkin 3 000 — 2 850 cm™ alueelta ja
* C = Cabsorptio kutakuinkin 1 650 cm™ alueelta.

1-heksyyni HC=CCH,CH,CH,CHj

% transmittanssi
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm™)

Alkyynilla CH=CCH,CH,CH,CH; (1-heksyyni) on sp? hybridisoituneiden hiiliato-
mien lisdksi yksi kolmoissidos C = C ja Cg;, — H sidoksia. Nain ollen spektrista
|6ytyy kolme padabsorptiopiikkid yli 1 500 cm™ alueelta:

* Cgsp — Habsorptio kutakuinkin 3 300 cm? alueelta,

Csps — Habsorptio kutakuinkin 3 000 — 2 850 cm™ alueelta ja
* C = C absorptio kutakuinkin 2 250 cm™ alueelta.



Happea sisdltdvien yhdisteiden IR-absorptiot

Happea sisdltdvien yhdisteiden tarkeimmat IR absorptioalueet esiintyvat
3600 —3200cm™ alueella (OH-ryhm3) sekd noin 1700cm™ (C =0).
Seuraavat esimerkit valaisevat asiaa. Kohdan ~3 000 cm™ piikki jokaisessa

spektrissd johtuu Cgp,s — H sidoksesta.

2-butanoli CH;CH(OH)CH,CH,

100

2-butanolin alkoholiryh-
ma antaa voimakkaan
piikin 3 600 — 3 200

2-butanoni CH; CH,CHj

O-H l

LI L
3500 3000

0O=0

T T T T T LI
2500 2000 1500 1000

Aaltoluku (cm™1)

C=0

5
cmtalueella. =
Muista, ettd kohdan 50 E
~3 000 cm™ piikki a
johtuu Cgs —H ju
sidoksesta. X
0
4000
100
7
C
§
Z 50
1%}
C ad
©
s
T
0 :

T T
4000 3500 3000 2

T T

T T
500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm1)

T T T
500

2-butanonin C = O antaa voimakkaan piikin ~1 700 cm™!alueella. Spektripii-
kin tarkka sijainti riippuu karbonyylisen hiilen laadusta, esim. onko karbonyy-
linen hiili osa rengasrakennetta tai onko muita kaksoissidoksia lahella.
Muista, etta kohdan ~3 000 cm™! piikki johtuu Csps — Hsidoksesta.
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dietyylieetteri CH;CH,OCH,CH,4
100

% transmittanssi
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm1)

Dietyylieetterilld ei ole OH-ryhmaa eika karbonyylista hiiltd C = O, joten ai-
noa yli 1500 cm™ piikki on kohdassa ~3 000 cm™ ja se johtuu Cg,3 —H
sidoksesta. Siis yhdisteet, joissa on happea (happiatomi), mutta ei OH tai
C = 0 absorptiopiikkeja ovat eettereita!

Typpea sisaltdvien yhdisteiden IR-absorptiot

My0s typped sisaltavat yleisimmat yhdisteet (typpea sisdltavat funktionaali-
set ryhmét) ovat |6ydettdvissd niiden IR absorptioalueista (yli 1 500 cm™
alueelta). Tarkastellaan esimerkein amiinin, amidin, ja nitriilin IR-spektreja.

(;)ktyyham"nbH30HQCHZCH20HZCH20H2CH2NH2
10

Amiinin N — H sidos
antaa kaksi heikkoa
absorptiopiikkia 3 300
ja 3 400 cm™ kohtiin.

Muista, ettd kohdan
~3 000 cm™ piikki
johtuu Cgs —H
sidoksesta.

% transmittanssi
|
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Aaltoluku (cm™)
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propaaniamidi

100

50

% transmittanssi
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm™)

Amidilla on kaksi piikkid yli 1 500 cm™ alueella: C = O —ryhma antaa piikin
1660 cm'kohdalla ja N — H sidos antaa kaksi absorptiopiikkid 3 200 ja
3400 cm™? kohtiin.

Nyt kohdan ~3 000 cm™ piikki (Csp3 — H sidos) on heikko.

oktaaninitriili  CH,CH,CH,CH,CH,CH,CH,C=N
100

% transmittanssi
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4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm™?)

Oktaaninitriilin C= N ryhma antaa kolmoissidoksille tyypilliselle alueelle
~2 250 cm™ absorptiopiikin.

Huomaa, ettd kohdan ~3 000 cm™ piikki (Csps — H sidos) on jélleen voima-
kas.
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Harjoitteluesimerkki  Mista funktionaalisista ryhmistd alla olevien yhdistei-
den A ja B absorptiopiikit (yli 1 500 cm™ alueella) johtuvat?

yhdiste A yhdiste B
100 100
2 —
@
g g2 |
£ £
550 £ 50-
g 2
s g
X =]
X
0 T T T T T T T 0 T TTT T T TTT T T
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500 4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Ratkaisu Aaltoluku (cm™) Aaltoluku (cm)

A: Yhdisteelld A on kaksi paapiikkia yli 1500 cm™ alueella. Absorptiopiikki
~3000cm™ johtuu Csps —H sidoksista ja absorptiopiikki ~1700 cm™t
johtuu C = O ryhmasta.

B: Yhdisteelld B on kaksi paapiikkid yli 1 500 cm™ alueella. Absorptiopiikki
~3000cm™ johtuu Cgz,z —H sidoksista ja absorptiopiikki ~2 250 cm™
johtuu kolmoissidoksesta, joko C = C tai C = N. Koska spektrissa ei ole piikkia
Csp — H sidoksesta ~3 300 cm™ alueelta, kolmoissidos ei voi olla hiiliketjun
padssa (HC = CR), mutta kolmoissidos voi olla hiilirungon keskella.

Harjoitteluesimerkki  Mita tietoja voidaan saada yhdisteen massa- ja IR-
spektreista? Voidaan olettaa yhdisteen sisaltdvan hiiltd, vetya ja happea.

Yhdisteen X MASSA-spektri Yhdisteen X IR-spektri
100 | 100
w
S
© ‘@
wv wv
= c
2 S
GCJ 50 g 50
c c
= Molekyyli-ioni ©
8 m/z =88 -
£ N L
S
72
0 ’ .h nl | Ll | 0

T T T T T T T
0O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Aaltoluku (cm™)

Vaihe 1 Kayta molekyyli-ionia mahdollisten molekyylikaavojen maarittamises-
sa. Kayta tarkkaa massaa (kun tiedossa) molekyylikaavan maarityksessa.
Hyodynnetdan menetelmaa, jolla saadaan mahdolliset molekyylikaavat, joi-
den molekyyli-ionillem/z = 88. Menetelma selitetty MS:n yhteydessa.

Nyt koskatiedetdaan yhdisteen sisaltdavan C, H ja O atomeita kannattanee ensin
sijoittaa yksi O yhden CH, tilalle. Siis

88 —1CHy/+10
— =7 — C7H4_ _— C6O

12
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Edelleen...
-1C/+12H —1CHy/+10 —1CHy/+10

0 —— (C;H;,0 —— (C4Hg0, ——— > (C3H,403

Siis hylkdamalla vaihtoehdot C,H, ja C40 saadaan kolme mahdollista
molekyylikaavaa yhdisteelle X.
Mikali korkearesoluutinen massaspektridata olisi ollut kadytettavissa,
niin molekyylikaava olisi voitu maarittad suoraan. Nimittdin jos mole-
kyyli-ionin tarkka massa olisi ollut 88,0580, niin yhdisteen X molekyyli-
kaava olisi C4HgO, (jonka tarkka massa on 88,0524). Vertailun vuoksi
CsH120 :n tarkka massa on 88,0888 ja C3H,03:n tarkka massa on
88,0160.

Vaihe 2 Laske yhdisteen tyydyttymattomyysaste.

- Yhdisteen C4,HgO, max.-maara H atom.on2n+2=2-4+2=10

- Koska yhdisteella on vain kahdeksan vetya, silla on kaksi vahemman
kuin maksimimaara.

- Nain ollen koska jokainen tyydyttymattomyysaste poistaa kaksi ve-
tyd, niin yhdisteen X tyydyttymattémyysaste on yksi. Eli yhdiste X on
joko rengasrakenteinen tai sisaltda yhden kaksoissidoksen (rr-sidos).

Vaihe 3 Maarita mitka funktionaaliset ryhmat nakyvat spektrista.

- Kaksi paapiikkia IR-spektrissa yli 1500cm™ alueella johtuvat
Csps — H sidoksista (~3 000 — 2 850 cm™) ja liséksi C = O —ryhmds-
td (1 740 cm™). Né&in ollen tyydyttymattomyysaste johtuu kaksois-
sidoksesta C = O.

Massaspektrometria ja IR-spektroskopia antavat arvokasta mutta rajoit-
tunutta tietoa tutkittavasta yhdisteesta. Vaikka MS ja IR —spektrit
paljastavat yhdisteen X molekyylikaavaksi C,HgO, sisdltdaen karbonyy-
lisen hiilen, niin lopullisen rakennekaavan maarittamiseksi tarvitaan
lisaa tietoa. Esimerkiksi vetyjen laatu. Tahan vastauksen antaa H-NMR.
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