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Cilem mého semestralniho projektu bylo nalézt strukturu sloucenin s oznacenim 37L a 24
pomoci infracervenych, Ramanovych, hmotnostnich a NMR spekter.

1. Vzorek 37L

1.1 Infracervené spektrum

Infracervené spektrum poskytuje informaci o jednotlivych funkénich skupinach. Z poloh jednotlivych
pash v infracerveném spektru slouceniny 37L (obr. €. 1) je patrné, Ze slouc¢enina obsahuje aromaticky
kruh (oznacené charakteristické pasy 3080, 3007, 1589, 1486, 1427, 1095 a 828 cm™’; neoznadené
overtony v oblasti 2000 — 1700 cm™), methylovou CH; skupinu (charakteristické pasy 2963, 2862,
1486, 1358 cm™) a karbonylovou C=0 skupinu (charakteristické pasy 3349, 1687 a 1261 cm™), jejiz
pas 1687 cm™ je typicky nejintenzivnéjsi z celého spektra. Pas na 1095 cm™ je také charakteristicky
pro chlor na aromatickém jadre v para poloze. Pfifazeni jednotlivych pasd k druhdm vibraci a
funkénim skupinam je v tab. ¢. 1.
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Obr. €. L:Infracervené spektrum slouceniny 37L



Tab. ¢. 1: Pfifazeni druh vibraci a funkénich skupin k jednotlivym pastiim infracerveného spektra

vinocet funkéni skupina intenzita vibrace

[cm-1]
3349 co w overtone
3080 Ar w v(CH)
3007 Ar w v(CH)
2963 CH; w Vas(CHs)
2862 CHs w v5(CH3)
1687 co 'S v(C=0)
1589 Ar m vC=C)
1486 CHs, prekryv s Ar w 6as(CHs)
1427 Ar w v(C=C)
1358 CHs m 65(CH3)
1261 co s 6(C-C0o-C)
1095 | ClnaArv para poloze m v(C=C)
828 Ar, 1,4.substituce m v(CH)

1.2 NMR spektra

V 'H NMR spektru jsou zaznamenany pouze 3 signaly (obr. & 2). Podle chemickych posunt signal(
jsou 2 signaly v oblasti typické pro aromatickou strukturu a jeden v oblasti pro alifatickou strukturu.
Z integralnich intenzit signald vyplyva, Ze signal v alifatické oblasti patfi CH; skupiné (integralni
intenzita 3) a tato skupina sousedi s atomem uhliku, na némZ nejsou navazany atomy vodiku
(multiplicita — singlet). Signaly v aromatické oblasti maji integralni intenzitu shodné 2. Integralni
intenzita zde poukazuje na symetrii molekuly (2 znamena 2 atomy vodiku, ale kazky z nich je navazan
na jiném atomu uhliku) a tedy na pravdépodobnou 1,4-substituci aromatického kruhu. Na blizkost a
vzajemnou inetrakci atomd vodikl poukazuje multiplicita signal( (dublet) a tzv. stfechovy efekt
téchto signal(l. V tab. &. 2 je uveden piehled 'H signald, jejich integralni intenzita a multiplicita.



L L Jl_
T T T T T T T T T T T T
ED 75 70 65 60 55 50 45 40 a5 a0 25

Obr. &. 2: 'H NMR spektrum pro slou¢eninu 37L

Tab. &. 2: Pfehled signall *H spektra, jejich integralni intenzita a multiplicita

. chemicky o . .
signal multiplicita | intenzita
posun [ppm]
H, 7.85 dublet 2
H, 7.35 dublet 2
Hs 2.55 singlet 3

V °C NMR spektru je zachyceno 6 signald uhlik(i (obr. €. 3). Jeden signal je v alifatické oblasti, dale 4
v aromatické oblasti a posledni signal s chemickym posunem 195,5 ppm poskytuje uhlik karbonylové
C=0 skupiny. Na symetrii molekuly poukazuje i **C spektrum. JelikoZ se nachazi v aromatické oblasti
pouze 4 signaly, uhliky, na nichZ jsou navazany vodiky, jsou si ekvivalentni a poskytuji stejny signal.
Tuto myslenku potvrzuji i intenzity signalQ, které jsou nékolikanasobné silnéjsi nez signaly ostatnich
aromatickych uhliki a dvojnasobné intenzivnéjsi nez signal alifatického uhliku. Prehled signall a
jejich chemické posuny s pravdépodobnym rozifazenim signdll k funkénim skupindm jsou uvedeny
v tab. ¢. 3.
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Obr. ¢. 3: C NMR spektrum pro slou¢eninu 37L

Tab. ¢. 3: Prehled *C signal(i, jejich chemické posuny a pFifazeni k funkénim skupinam

signal chemicky funklém'
posun [ppm] | skupina
(o} 195.5 co
G 137.9 cco
Cs 134.85 cal
C, 130.55 CH
Cs 128.95 CH
Cs 24.5 CH;

1.3 Hmotnostni spektrum

Ve hmotnostnim spektru (obr. ¢. 4) je dobfe Citelny molekulovy ion-radikal (m/z=154). Z poméru
intenzit molekulového klastru (154:156=3:1) je patrné, Ze molekula obsahuje 1 atom chloru.
Pravdépodobna fragmentace molekuly je naznacena v tab. ¢. 4. Z molekulového klastru se odstépuje
CH; skupina oa-S$tépenim (m/z=139). Tento fragment je velice stabilni, a proto je tento pik
nejintnzivnéjsi ve spektru. Dalsi fragment vznikd odstépenim karbonylové a methylové skupiny a-
$tépenim (m/z=111) z molekulového ion-radikalu. Chlor odstupuje z aromatického kruhu v podobé
chlorovodiku (fragment m/z=75) a u vzniklého fragmentu lze pozorovat i ztratu typického poméru



intenzit pro atom chloru. Fragmenty sniz$i hodnotou m/z nez 75 odpovidaji fragmentaci
aromatického kruhu.
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Obr. €. 4: Hmotnostni spektrum slouceniny 37L

Tab. €. 4: Pravdépodobna fragmentace molekuly

m/z fragment

154 molekulovy ion-radikal
139 Cl(CgH4)CO*

111 Cl(CeHa)"

75 CeHs'
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3. Zaver
Slouceninu s oznacenim 37L jsem identifikovala jako 1-(4-chlorofenyl)ethanon, latku s molekularni
hmotnosti 154,59 g/mol a strukturnim vzorcem uvedeném na obr. ¢. 14. 1,4-substituci vysvétluje
symetrii molekuly. Funkéni skupiny by mohly mit i strukturu chkloridu kyseliny 4-methylbenzoové.
Ve hmotnostnim spektru se ale nevyskytuje tropylionovy iont (m/z=91), ktery by vznikl po odstépeni

chloridu a zbytku karboxylové skupiny.
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Obr. €. 14: Struktura 1-(4-chlorofenyl)ethanonu (sloucenina 37L)



