Licence Sciences et Techniques - L2

Techniques spectroscopiques (ChOr42)

CC - durée: 1h - Jeudi 24 mars 2016

La calculatrice n’est pas autorisée. L’utilisation du téléphone portable est interdite.
Document fourni : les tables de spectroscopie infrarouge/RMN - Répondre sur le sujet

Nom: Prénom :

Exercice 1

Attribuer a chaque donnée RMN 1H le composé correspondant (cocher la bonne réponse).

1.1) RMN 1H: 6 1,19 ppm (singulet), 3,65 ppm (singulet)

O O O O O
(CH3)3C-OH CH3-0-CH(CH3): CH3CH2CH2CH20H CH3CH2CH(CH3)OH CH3CH2CH2-0-CH3

1.2) RMN 1H: 6 0,91 ppm (doublet), 2,15 ppm (multiplet), 3,34 (doublet)

O O O O O
(CH3)3C-Cl  Cl-CH.-CH(CH3)2  CH3CH»CH(CH3)Cl ~ CH3CH2CH2CH»Cl  CH3CH2CH(CH3)CH:Cl

1.3) RMN 1H: 6 1,25 ppm (triplet), 2,60 ppm (quadruplet), 7,30 (multiplet)

O

S s s R

1.4) RMN 1H: 6 1,25 (doublet), 3,03 (sextuplet), 3,65 (singulet), 3,94 (doublet), 7.31 (multiplet)
O O O O O
OH OH OH >J
O« o Ot O O
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Exercice 2

Soit un composé O de formule brute C10H120 caractérisé par le spectre infrarouge et RMN 'H suivant:
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- Calculer le nombre d'insaturations (DBE) (donner le calcul) :

- Interpréter les données infrarouge :

- Interpréter le spectre RMN 1H (attribution et multiplicité des signaux) puis, a partir de I'ensemble

des données, donner la formule semi-développée du composé O :
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Exercice 3

Attribuer a chacun des composés 1 a 4 son spectre infrarouge en indiquant sur chaque spectre la(les)

bande(s) caractéristique(s).
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Exercice 4

Soit le spectre de masse d'un halogénoalcane simple de formule brute CxHyX obtenu en
bombardement électronique (EI) (m/z = rapport masse sur charge en uma).

Données : masses molaires atomiques en g.mol?! : F : 19 ; Cl : 35,453 (2 isotopes 100/32,5) ;
Br: 80 (2 isotopes 100/98) ; 1:127.

a) Quelle est I’équation générale de la réaction d’ionisation ?

b) Quelle est la nature de ’halogéne dans ce composé ? Justifier votre réponse.

c) Compléter le spectre de masse en indiquant a c6té de chaque fleche I'espece correspondante.
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Exercice 5

Soit un composé de formule brute CsH120 et caractérisé par les spectres RMN 1H et 13C ci-dessous.
Quelle est la formule semi-développée du composé ? Justifier votre réponse en attribuant les pics
observés en RMN 1H et 13C non découplé du proton. Expliquer I'allure des pics observés sur ces deux

spectres.
Parameters

F1:

- Size : 65536 points complex

- Spectral Width : 6188.1187 Hz

- Carrier Frequency : 300.13187 MHz

RM N 1 H - Nucleus : 1H

Number of scans : 16

Type : 1D

Spectro : BRUKER 300 MHz

Probe : 5 mm PABBO BB-1H/D Z-GRD 210!
Date : Tue Mar 22 14:18:36 CET 2016
Temperature : 300.0221 K

Solvent : CDCI3
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Parameters

F1:

- Size : 65536 points complex

- Spectral Width : 18028.846 Hz

- Carrier Frequency : 75.475296 MHz
- Nucleus : 13C

RMN 3C
Number of scans : 1024
Type : 1D
‘ Spectro : BRUKER 300 MHz
Probe : 5 mm PABBO BB-1H/D Z-GRD Z10:
Date : Wed Mar 23 02:38:19 CET 2016
Temperature : 299.9173 K
Solvent : CDCI3

RMN "3C{'H}
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Exercice 1 / % A ,:}5 = J bonme .éFrin,%

Attribuer a chaque donnée RMN 'H le composé correspondant (cocher la bonne réponse).

1.1) RMN 1H: 6 1,19 ppm (singulet), 3,65 ppm (singulet)
)4 | O O o

(CH3)3C-OH CH3-0-CH(CHz)2 CH3CH2CH2CH20H CH3CH2CH(CH3)OH CH3CH2CH2-0-CH3

1.2) RMN 1H: 4 0,91 ppm (doublet), 2,15 ppm (multiplet), 3,34 (doublet)

m] )| ] | m]

(CH3)sC-Cl Cl-CH2-CH(CH3).  CH3CH2CH(CH3)Cl CH3CH2CH2CH2Cl CH3CH2CH(CH3)CH:Cl

1.3) RMN 1H: $ 1,25 ppm (triplet), 2,60 ppm (quadruplet), 7,30 (multiplet)
W O X O
IKI ?“ /\O
1.4) RMN 1H: 3 1,25 (doublet), 3,03 (sextuplet), 3,65 (singulet), 3,94 (doublet), 7.31 (multiplet)

X o o o o
@_{OH @\(}_ : OH ; OH ®‘O>_/
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Exercice 2 / 5

Soit un composé O de formule brute C10H120 caractérisé par le spectre infrarouge et RMN *H suivant :
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- Calculer le nombre d'insaturations (DBE) (donner le calcul) : ” /{
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- Interpréter les données infrarouge :
v(c= O) & emunon A700 on it + osycmc\\‘?ue Fﬂ\@ﬂO‘h\D\'\\'\ié (‘@(Q* Eéuu

- Interpréter le spectre RMN 'H (attribution et multiplicité des signaux) puis, a partir de I'ensemble
des données, donner la formule semi-développée du composé O :
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Exercice 3

bande(s) caractéristique(s)
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Attribuer a chacun des composés 1 a 4 son spectre infrarouge en indiquant sur chaque spectre la(les)
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Exercice 4 / ’ /-]

Soit le spectre de masse d'un halogénoalcane simple de formule brute CiHyX obtenu en

bombardement électronique (EI) (m/z = rapport masse sur charge en uma).
Données : masses molaires atomiques en gmol! : F : 19 ; Cl : 35,453 (2 isotopes 100/32,5) ;

Br: 80 (2 isotopes 100/98) ; 1 : 127.
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le a) Quelle est 'équation générale de la réaction d’ionisation ? 0‘5 oi poi ot ““Qm?ucm\'
Mte” — M7 + Qe-
[/1 I b) Quelle est la nature de ’halogéne dans ce composé ? Justifier votre réponse.

COmPc,oa\\cm lQQ\OPa(‘uQ C\,u B«”\ :) -:}S B« /{OO% R Piu) t'ﬁs\u'ms)
¥ B, S&8% \d@h\\'({u@b

@ c) Compléter le spectre de masse en indiquant a c6té de chaque fleche I'espece correspondante.
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Exercice 5

F-Uunupaz
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/‘3C = 45

Soit un composé de formule brute CsH120 et caractérisé par les spectres RMN 1H et 113C ci-dessous.
Quelle est la formule semi-développée du composé ? Justifier votre réponse en attribuant les pics
observés en RMN IH et 13C non découplé du proton. Expliquer I'allure des pics observés sur ces deux

spectres.

RMN 'H

Pa_ rameters

2L 5

- Size : 65536 points complex

- Spectral Width ' 6188.1187 Hz

- Carrier Frequency : 300.13187 MHz
~ Nucleus . 1H

Number of scans * 16

Type : 1D
Spectro  BRUKER 300 MHz |
Probe . S mm PABBO B8-1H/D Z-GRD Z10:
Date : Tue Mar 22 14°18:36 CET 2016
Temperature . 300.0221 K

i Solvent : CDCI3
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Parameters

[ 7EEE

- Size : 65536 points complex

- Spectral Width : 18028.846 Hz

- Carrier Frequency : 75.475296 MHz
- Nucleus : 13C

Number of scans : 1024

Type : 1D

Spectro : BRUKER 300 MHz

Probe - 5 mm PABBO BB-1H/D Z-GRD Z10:
Date - Wed Mar 23 02'38:19 CET 2016

Temperature . 299.9173 K
Sotvent . CDCI3
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