UNIVERSITE DE JUEL Faculté des sciences exactes et de I'informatique
Département de CHIMIE Master | Chimie Pharmaceutique
Méthodes physico-chimiques d’analyse
TD N°5 : Identification Spectrométrique de quelques composés organiques

Exercice : Déterminer les formules développées des composés (A-1) dont la série spectrales

(SM, 13C/DEPT, IR, RMN'H) est donné, en répondant sur les questions suivantes :

1. Calculer l'indice de déficience en hydrogéne ?

2. Indiquer le pic de I'ion moléculaire et le pic de base de chaque composé (Spectres IE) ?

3. Attribuer les bandes représentatives dans le spectre IR ?

4. Attribuer tous les protons dans le spectre RMN *H ? Expliquer la multiplicité ?

5. Attribuer tous les carbones dans les spectres RMN *C/ DEPT ?

(Les spectres RMN'H et les spectres >C ont été enregistrés a 300 MHz et 75.5 MHz dans le
CDCls, respectivement)

Composé A (C;H,,0)
SM (IE)
71
| 43 l
100 1 -‘I
=3 .-
3 3
a. .
= 50 1
& 3 114
. 1
. ‘ 58—! 861 991
I|||t|'|||]||r]|||||‘|||1|||f|'|f||||l|'|||IIIIIIIIYTYYIIIIIII||IIII[I'IY']IIIIII
40 50 60 70 80 90 100 110
m/z
3¢ /DEPT
- ' |
| | ’
1T I N | I ] | | N | | N T 1
200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 ppm




w2,
_
_

L
12
90 3 g
b 3 5o
—_— L |
5 85 3 2 .
'é é -~
Z 80 3
g 3
E —3
B2 75 3 I
70 | g 1
5
T IIIIIIIIIII Illll'l"'l_l'l"frITTT'l'l'l'l
4000 3 1000

Wavenumbers (cm™')

RMN'H

) m “ Al ]

25 24 23 22 21 20 19 1.8 1.7 16 15 1.4 13 1.2 1.1 1.0 09 08 ppm

Composé B (C;H4c0)

B¢/DEPT

/-
I I i I ] L o ML L L |

| T T ML T B
8 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10 ppm




SM (IE et IC)

% of Base Peak

% of Base Peak

% Transmittance

59-|
69
100 1
37-|
50 - 41
= [43
3 [ 7 1s
- | ' 1y | | | | -I
[l[llllll|l'|ll|Tl1l|'Ill ITII'I|III I'IIII—|—|_TII|IIII||III|TI'I[|IIII|IIIl|'l'l1_l—|"!l'll'|l'l
40 50 60 70 80 90 100 110
m/z
CI Reagent gas Methane
17
100
5();
E 7
0 II'II|IIIIIIIIIIIIIYIII‘IIII‘III]IlIIrlIfl[III[I[lII|III||li|||lll||llll|lIII1II|I|II‘II|I'IIIII‘IIIllllllllllll'lllll'llilIII
60 65 70 75 80 85 90 95 100 105 110 115
100 J
50 _
- .\')JI
| 33
T T T T | T T T T I‘_-'i T T T | T T T T 'I T T T T [ Ll T T 'I |
4000 3000 1000

Wavenumbers (cm’)




RMN'H

OH

T~ [__
_ I
N, JA”““‘”\ ‘{
| ! ’ | | | | ' |
35 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 ppm
Composé C (C;H,Br)
SM (IE)
9]1
100 3
ERE
3 3 172
= . 17
2501 0|
= ] 65 \
1397 50
. 75
T .II ul —ll |]n| ﬁ-l 1 | |||
L T _I' L) 1 L L) L ] L) T T T T T T 1 I T 1 [
50 100 150
m/z
3¢ /DEPT
B
131 ppm
I | I
| DA hhhhhhb | ] I T T I T T I H | T el § T M
140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 ppm




100
] AN 2
- : |8 s
S : 1
-
= 95
o |
%
g
! ! ' ' I r ! N ! | 1 1 N T 1 ' T 1 '1| 1 L ¥ ¥ I v v v v I T v ¥ A 1
4000 3000 Wavenumbers (cm™) 2000 1000
RMN'H
|_JN J
I | | M A | I | | |
7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 35 3.0 25 ppm
Composé D (CsH,;Br)
SM (IE)
71 . x 10 :
P | B
g 1003 434
8 E
a 3
Z 50 3 55
® ] 1 152
E 1l 199 1219 12 1501_|
-llnllnhnnlnh[lu|||||||||||| !II||Ill[[lll|HI(IT[II[I[IIIIIII'[[III]IIII|IIlTI!lllY[IIIIIII'I[|IIII|III||I1I1%I!II{
40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
m/z




3c/DEPT

I

T T [ I I I I MR MMM I I I I

95 90 85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10 ppm

IR
100 3
” E L 21y =
%
[ | o L}
g 07 2 2
Z -
£ 95
9 1
£
1=
T T T [ T T T _l_l T T T T |_'_ T T T I T T T T 1 T T 1 T I L} T I L] 1
4000 3000 2000 1000
Wavenumbers (cm’™")
RMN'H
JNu, pul
L M| ] 1 [ | ' ! I
4.0 35 3.0 25 20 15 10 ppm




Composé E (C¢H;1,0)

SM (IE)
43-|
100 1
» : 53-|
g 3
8 =
< _' 85
-Illl[fl ||||||I|||||I|| III||Illlll|Ifllllll||fTIIlIITIIIII'I'lIIIIIIIII
40 50 60 70 80 90 100
m/z
3¢/DEPT
| |
I ! T ) f . | ! I I ! T [ ) | " | T ]
200 180 160 140 120 100 80 60 40 200 ppm

4
100

Yo Transmittance

Wavenumbers (cm ')




RMN'H

0 -

g v

)

y

" 1 | | I [ | ] I | | I | | ™
25 24 23 22 21 20 19 18 1.7 16 15 14 13 12 1.1 1.0 09 08 ppm
Composé F (C5HgO,)
SM (IE)
741
1 ]
gi _; 73-|
z . 45-|
@ 50 7
= . 565?-'
® ] ) r7s
_ITIIIIII:]_I.IIIIIIIIIIIIII|IIII|IIIIIlllllllllllllI|I||'I|IIII|IIII|IIII|II |||III
40 45 50 55 60 65 70 75
m/z
3¢ /DEPT
|
[ I ' T | T " T T | T T T 1
180 160 140 120 100 80 60 40 20 ppm




100
: 2
] 1 n
g _
ER <
E ] 2
= ] -
= .
1
T 1 T T I T T '_l_l T T T ll ;I | L] I L L] |
4000 3000 " 1000
Wavenumbers (cm™)
1
RMN'H
x4
-
T R T e
12.0 1.5 ppm )
f T T % — ey
35 3.0 2.5 2.0 ppm
Composé G (C4H1;N)
SM (IE)
73-|
100 3
- 3
& 3
2 3
o -
% 30 -
2 1 4
E ‘ 449 56
:I ‘I |I|| ] |
I[l|Il|ll||||l'|||T'I'|'I'IT'!]'I'I'IT'|I'I|'I'||III‘IllIIllll['lll'l'l'll‘l]l'll]llllll[l'll'll
40 45 50 55 60 65 70 75
m/z




3c/DEPT

I J

g T T I I T I ] I T T A R MRS R AR RARAE RRARE RAREE MRS
95 90 85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10 ppm

IR
100 7
7 !
] €
g 95
£ ]
E 7 I
& ]
5 ]
1 [
=y
T T T rTrTrrrYrTr<rI]rUYYYYTTYPYMYTTTI I IITENTITITTODOTT T !
4000 3000 4. 2000 1000
Wavenumbers (cm™)
RMN'H

e »

e e

[T R rpr——m——m | A L WA M I | AR b i |
27 26 2524 2322212019 18 1.7 16 15 14 13 12 1.1 1.0 09 0.8 ppm

REFERENCES BIBLIOGRAPHIQUES (Spectres)
Robert M. Silverstein, Francis X. Webster, David J. Kiemle. Identification spectrométrique de composés

organiques. 2007. 2 Ed. de boeck.

Responsable du module : Dr. AYAD R.
Radia.ayad@yahoo.fr

10



mailto:Radia.ayad@yahoo.fr

