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Quelqgues usages intéressants




Visualiser des spectres
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Quitter Spectroscopie UV /Visible Spectroscopie IR Spectroscopie RMM - Fenétre  Préférences  Base de données  Aide
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UVNVisible RMN

Charger un spectre

Base de données  Aide

Utiliser les spectres de Télécharger de nouveaux 5 Chemspider ||y

molécules disponibles Charger un spectre R : |' spectres a partir de bases R
) s0ES

de données Dowe

HIET WebBook

dans le logiciel

arger




Lire avec précision des coordonnées
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Transmittance (an %]
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Mombre d'onde {en 1fcm)
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Mombre d'onde [en cm-1]: 1717
Tranzmittance : 14




Spectroscopie IR, Spectroscopie RMN

73 Modes de vibration

Comparer plusieurs spectres

90 N SR

'UT'T Charger un spectre IR, &0
A7 Transmittance /Absorbance %;3 i
Comparaison de cires IR #E =0
Superposition de specires IR g 409
=304

&L Organigramme de détermination 204
Attribution spectre-formules 10

T T T T T T T
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Nombre d'ende (en 1/cm})
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003900 3300 3700 3500 3500 3400 3300 3200 3100 3000 2300 2800 2700 2600 2500 2400 2300 2200 2100 2000 1900 1300 1700 1500 1500 1400 1300 1200 1100 1000 900 2300 700 S00 500 40
Nombre d'onde (en 1/cm)

— Spectre(s) & afficher Options
W Quadillage vertical W horizontal

[~ Wom de la molécule

v afficher un curseur vertical

2341 cm-1




Spectroscopie RMM  Fenétre  Préférences
__,d[ Charger un spectre RMM du proton

Comparer plusieurs spectres

it Multiplicité et constantes de couplage 4 Thénol
& Estimation du déplacement chimique 807
30

( spectres RMN
1} Superposition de spectres RMM

Attribution protons-signaux
Attribution spectre-formules
Prédiction de spectres

Tntensité du signal [en)
an
=1
1

12_ ). JL

2 11 10 9 8 7 5 3 4 3 2 1 v] -
Déplacement chimigue (en ppm)

toluene

Intensité du signal [en%)
(o))
T

f T
2 11 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1 0 -

Déplacement chimique {en ppm)

— Spectre(z) & afficher Ophians
HHMPF_phénal

HMMB_taluehe

W Quadrilage vertical W horizorkal

v Mom de la molécule

[ afficher un curseur vertical
J 1,00 ppm




1étre  Préférences Base de dopnées  Aide
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Disposer d'une table personnalisée de
déplacements chimiques

Spectrozcopie RN i|

Principales fonctions T Enchainements saturés T Enchainements inzaturés T Aromatiques
| Amine RNHZ |
Phénolique Ar-0H
AIdéHgde F|-[H|-]E=EI
Carboy -C=0
Carboxyligue REOO-H
Acide{H-C-F0O0H
Ester HIQ-COOR
E zter 0-C-H
Ether H-CHOR
[ Hydromyle R-C-0H |
Alcopl H-(-0H
lodides H-C-l
Bromides H-C-Hr
Chlorides H-C-Cl
Fluordes H-C-F
Allylique f=C-CH3
Benz_l,lr-I:-H
Arét HCH
Wibwlique C=CiH
tethyndg R3-CH
Methplenp R2-CH2
bty B-CHA
T T T T T T T T T T T
2 11 10 9 a 7 E 5 4 3 2 1 i
Déplacement chimigue [en ppm)
Frincipales fonctions chimiques organiques
[v Référence (TMS] v méthyle B-CHz ¥ bethylene Ro-CHa ¥ bethyne Rz-C-H
Iv “inyligue C=C-H [v acétylénique CHC-H v Aromatique Ar-H v Benzylénique Ar-C-H
¥ &lylique C=C-CHz ¥ Fluorides H-C-F W Chlorides H-C-CI W Bromides H-C-Br
[v lodides H-CH [v alcool H-C-OH v Hydroxyle B-C-OH [v Ether H-C-OR
[ Ester RCOO-C-H [ Ester H-C-COOR v Acide H-C-COOH v Carbowyligue RCO0-H
[v Carbonyle H-C-C=0 [v aldéhpde R-[H-IC=0 W Phénolique &r-0H W Amine RMH2
Tout décoché | Tout coché |




La spectrophotométrie
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Quitter  Spectroscopie UV Visible

W

Affichewr

Aficheur

Découvrir le principe du
spectrophotometre

Bleu patenté (E131)

Absorbance (ou densits optique)

550

Longueur d'onde (en nm)

lllustrer la notion d'absorbance

Afficheur

Bleu patenté (E131)

Absorbance (ou densits optique)

i I e .

Longueur d'onde (en nm)




Justitier le choix de la
longueur d'onde

r||l Specamp - v.1.4 - [Loi de Beer-Lambert] - &@g
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Quitter  Spectroscopie UV Visible

Spectroscopie UV Az

— Epaizzewr de la cuve
Epaiszeur [encm): |1 il vl

—Affichage

— Spectres d'abzorption

¥ C: concentration solution mére
I osozCc W G0xC IV 40%C

¥ 20xC ¥ 10%C

— Unitéz en abscisse

@ Longusur d'onde en nm

" Fréquence en THz l

— Couleur des courbes

Absorbance (ou densité

@ delasolution O aléatoire

V¥ Concentration de la solution l

| Spectre continu de la lumiére visible

v Cosfficient de cormélation
Courbe:
" Spectre d'sbsorption
" Loi de Beer-Lambert

/FW

Ggueur d'onde sélectionnée
pour le maximurn d'absorbance : 492 nm

t.pas.satistaisa

n'es

" fondnoirc % fond blanc

rbance (ou densité

Ab

0% C 10% C 20%C 30% C 40% C 50% C 60% C T0%C 20%C S0% C 100%
Concentration molaire {en moliL)




Justitier le choix de la
longueur d'onde
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I|I Quitter  Spectroscopie UV/Visible Spectroscopie IR Spectroscopie RMM - Fenétre  Préférences  Base de données  Aide |_||5'||x|

Spectrozcopie UV Az ﬂ|2A| |%| Spectrozcopie R @lw‘-l%lnl Spectroscopie RN ilh’?ll & |ﬂ_._1.|“_|_.|h‘._| Guitter module:il
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Quitter  Spectroscopie UV Visible

Spectroscopie UV Az

r~ Epaizzeur de la cuve

C i concentraticn snlulllnn mere Epaissaur [en om): m

—Affichage
— Spectres d'absorption
¥ [ concentration solution mére

__________________________________________________________________ ¥ 80xC ¥ &0xC W 40%C
¥ 20xC ¥ 10%C

— Urités en abscisse

@ Longueur d'onde en nm

" Fréquence en THz l

 Couleur des courbes

Absorbance (ou densité optique)

' delasolution O aléatoire

V¥ Concentration de la solution l
g delall
v Cosfficient de comélation
Courbe:
" Specte d'sbsorption
" Loi de BeerLambert

b ti

T80
Longueu

gueurd

A-cetteton

| Longueur d'onde sélectionnée
"""""""" N~ pour le maximum d'absorbance : 534 nm

" fondnoic % fond blanc

i 0T 10% C 20%C 30%C 40% C 50% C 80% C Ti%C
Concentration molaire {en mol/L)

80% C S0% C




Exercices d’'entrainement




scopie IR Spectroscopie RMM  Fenetre

Spectroscopie IR : ﬁ 'lIT'T &

S'entfrainer a la lecture de spectres

T — Prédétermination de la fonction organiqgue———————————
Ayant de lancer 'organigramme, essavez de déterminer la
fonction organique conespondant au spectre |R ci-contre

a0  Alcane  Alcéne  Alcyne

= Ardnes = Dérnivés halogénés
* Alcool = Phénaols {~ Ether-ospde
= Amine © Aldéhyde " Cétone

80 " Acide carbomlique = Anhydride

" Ester  Amide = Hitrile
Mouveau spectre Latcer l'arganigramme
704
v ™ Quadilage horizontal
50 Fiecherche du groupe carbonyle C=0

Le spectre prézente-til une bande d'absorplion intensze dans
la région 1820-1660 cr1 7 : Mon

)
E Recherche du groupe hydrosgle O-H :
2 S0 Le zpectre prézente-tl une bande d'absorphion intenze et
= large dans la région 3400-2500 crret 72 Ol
E=
E [V'aprés wog réponzes, il semblerait que ce spectre comespond
= au composé organique ; ALCOOL OU PHEMOLS
40+
BRAYD | %ousz aviez bien préwu le type de forction
organique.
a0 Il ¢'agit du spectre de la molécule de
ethanol (sicoal ou phénalz)
204
104
n

I T T T T T T T T T T T T T T T T T
00 3800 3800 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600  4(
Mombre d'onde (en 1/cm)

Mombre d'onde [en cm-1]: 3334
Transmittance : 13%




1étre  Préférences Base de données

Aide

Spectrozcopie RN i ﬁ".] & ﬂI

S'entrainer a la lecture de spectres RMN

Relier les protons a leurs signaux

iU"_a:élop’e’n:ne A —Mombre et attibution des signaus———————————
,: Identification des protons dans la molécule :
" c —cn
oH \ /> :":
- HC — CH
d e
b—
7
A — Mombre de signaux attendus
Avant d'afficher le spectre
- du compasé chimique, |3 'I E
£ sélectionnez ci-contre son
T nombre de signaux attendus Walid
< 504 puiz validez, ﬁl
kel —_—
3 —Saizie des numéros des pics
b
a:f @ e[ @
2 40 . .
i b:p @ :F &
: cF
d: |2 [¥]
30
W alider | fl
i
0 ! Maombre de réponzes comectes : 7
1 Mombre de réponzes fauszes . 0
2 Taux de résussite : 100 %
Mouveau spectre
1 ?
: h A
T T T T T T T T T T T
3 [ 7 6.3 ] Ia 5 43 1 i 3 23
[épacement chimicue (e~ zpm)




Spectroscopie RMM  Fenétre  Préférences

__,i{[ Charger un spectre RMM du proton
,;’-;l Multiplicité et constantes de couplage

5 Estimation du déplacement chimigue

H_,I Comparaison de spectres RMN
1} Superpasition de spectres RMN

Attribution protonz-signaux
Attribution spectre-formules
Prédiction de spectres

S'entrainer a la lecture de spectres RMN

Retfrouver la molécule correspondant a un specftre

OH
HSC //\\//

NH,

Br

 — {"_‘;H2 CH

OH

LuuT

a0+

804

704

B0+

30+

40+

Intensité du sigrial (an %)

30+

20+

10+

—

10 9 g 7 6 3

Déplacement chimique (en ppm)

4

— Affichage

Cliquez zur une des 5 formules moléculaires
conmezpondant au zpectre RMN affiche,

MHaouveau spectre Bhk |

Effacer la demiére intégration |

Effacer toutes les intégrations |

v Quadillage vertical
¥ Quadrillage harizontal

[ Mom des molécules

— Résultats

Mombre de réponges comectes . 0
Mombre de réponges fauzses: 0

Taux de résuzsite 1}




