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1. Bsenenue

HucnuminnHa «Pu3ndeckue MeTobl YCTAaHOBIEHUS CTPOCHUS Opra-
HUYECKHUX COSANHEHMID» OTHOCUTCS K BapUaTUBHOM 9acTH (IpoQHIbHBIC
JUCLUIUTMHBI) MPOo¢ecCHOHANBHOTO (CIEeNUaIbHOT0) IHMKJIA OCHOBHON
obpazoBarenbHoil mporpammbl (OOII) mo HampaBiIeHUIO HOATOTOBKH
020201 «dyHgameHTadbHas W NPUKIAAHAS XUMHUSD», KBaTU(UKAIUSL
(cTemenn) BBITYCKHHKA crienuanucT. Juciumuimaa peamusyercs: Ha Da-
KYJITETE €CTeCTBEHHbIX Hayk denepanbHOro rocyaapcTBEHHOIO aBTO-
HOMHOTO 00pa30BaTeIbHOTO YUPEKISHHUsS BhIcIIero oOpa3zoBanus "Ho-
BOCHOMPCKUI HAIIMOHAJIBHBIN HCCIIENOBATEIbCKUI TOCYIapCTBEHHBIN
yausepcutet” (HI'Y) kadenpoit oprannyeckoit Xumuu.

ConepxaHre JUCUUILUTUHBI BKIIOYaeT B ceOs 0030p OCHOBHBIX (HHU3H-
KO-XMMHUYECKHX METOJIOB HCCIICJIOBAHHS BEIECTBA, UX OCOOCHHOCTH H
00J1acTH MPUMEHEHHMS, a TAK)KE OCHOBHBIE METOIMKH IO paciin(poBKe
CTPYKTYp OPraHMYECKUX COCIWHEHHH C HMCIOJIb30BAHHEM BBIIICYIIOMS-
HYTBIX METOJIOB.

JucnunnuHa HaieneHa Ha (OPMHPOBaHHE Y BBITYCKHHMKA OOIIe-
KynbTypHbIx komnereHuuii: OK-8, OK-10, OK-11, npodeccrnoHanbHbIX
kommnerennwmii: [1K-3, TIK-4, TIK-10, T1K-15.

[penonaBanre AMCIUILTUHEI TpeIycMaTpuBaeT cienyronme Gopmsl
opraHuzalMu y4eOHOro mpolecca: JIEKUUH, CEMHHAPCKHE 3aHSATHS,
MPAaKTUYECKUE 3aHATHS, KOHTPOJBHBIC PabOTHI, JOMAIIHUE 3aaHMs,
KOHCYJIbTAIINH, CJJady 3a4eTa, CAMOCTOSTEIbHYIO paboTa CTyIeHTa.

Pe3ynpTaToM MpoXoKACHUS AUCLUIIMHBL SBJISIETCS UTOTOBAs OLICHKA
0 MATHOATUTHHON mIKame (audepeHnpoBaHHbBIN 3a9eT).

[IporpaMMoii AMCUUIIMHBI TMPEIYCMOTPEHBI  CIIEAYIOIINE BHIBI
KOHTPOJISL.

Texkymuii KOHTPOJIb. POPMOIl TEKYIIErO0 KOHTPOJIS MPU MPOXOAKAEC-
HUM JTUCHMIUTHHBI «DH3ndeckre MEeTOAbl YCTAaHOBJICHHS CTPOSHHS Opra-
HUYECKUX COEIMHEHUN» SIBISIETCS KOHTPOJIb TOCEIAeMOCTH 3aHSTHIH,
cAaya 3alaHUi [UIg caMOCTOSITENIbHOM PaboThl, claya JOMAIIHUX 3aja-
HUM ¥ HalMcaHue KOHTPOJIBHBIX padoT. Beero B TeueHue cemecTpa cry-
JIEHT moiyyaeT He MeHee 30 3aJaHWi ISl CaMOCTOATENLHOW paboThI
Pa3IMYHON CIOKHOCTH.

B 3aBucumoctH OT paboOTBl B TEUEHHE CEMECTpa CTYACHT HMEET
MpaBO Ha TMOJY4YEHUE OLEHKH O3 MPOXOKICHHS 3aueTa — OLCHKH-
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«aBTOMaTay», KOTOpasi BBIBOAUTCA KaK CPENHSS M3 MOJYYCHHBIX CTYICH-
TOM II0 pe3yJbTaTraM paboThl B ceMecTpe. bonee moapoOHO yciioBus ee
nojydeHus cM. B 1. 7 YMK.

HUroroBpiii KOHTPOJb. MTOroByro OLEHKY 3a CEMECTp CTYACHT
MOJXKET TIOJyYUTh HA 3a4eTe B KOHIIE CEMECTpa, TJie¢ OH UMEET BO3MOXK-
HOCTb JIMOO TOBBICUTH OIICHKY, 3apab0TaHHYIO «aBTOMAaTOM», JIN0O IO0-
JIYYUTh JIIOOYIO TIOJ0KUTEIbHYIO (MJIM HEYIOBICTBOPUTEIBHYIO) OLICHKY
B Cllydae OTCYTCTBHS OIICHKH-«aBTOMAaTa» II0 pe3ylbTaTamM padOoTHl B
ceMecTpe.

OOmias TPYJA0EMKOCTh JAMCLUHUIUIMHBI COCTaBIsSCT 4 3a4eTHBIX CIH-
Hull. Becero 144 akagemuueckux yacoB. [IporpamMmoil TUCIUILTUHBL TIpe-
IYCMOTpEHBI 26 4acoB JIEKIIMOHHBIX, 36 4acOB CEMHHAPCKUX 3aHATHUM,
16 gacoB nabopaTopHbIX padoT, 34 Yaca MPOXOXKICHHUS KOHTPOJIbHBIX
TOUYEK B TEUCHHE CEMECTPOB (BKJIOYAS JOMAIITHUE 3aJaHusl), a Takke 38
4acoOB CaMOCTOSITEIIbHON paOOThI CTY/IEHTOB.

2. Henun u 3amaum Kypca

Hucuunnuna «PU3HUECKUe METOAbl YCTAHOBJICHUSI CTPOCHHUS Opra-
HUYECKUX COEAMHEHHID» UMEET CBOEH IeNbI0 (OPMUPOBAHUE Y CTYJICH-
TOB HpO(beCCI/IOHaJ]LHLIX Hay4YHO-HCCJIICAOBATCILCKUX HABBIKOB IIO HC-
MOJIb30BAHUIO COBPEMEHHBIX CIEKTPAIbHBIX METOAOB JJIsl YCTaHOBIICHUS
CTPOCHUSI M WACHTH(UKALMH OpPraHUYecKHX coeAuHeHHH. B pamkax
Kypca paccMaTpHBalOTCsl OCHOBHBIE, HanOoJIee IHPOKO PacpoCTpaHEH-
HBI€ W JOCTYIHBIE METOIBI (hM3UKO-XuMHUeckoro anammza: MK-, YO-,
SMP-cnekTpockonusi U mMacc-criekTpomeTpus. Ha nmekuusx cryneHtam
naroTcs 0a30BbIC 3HAHUS MO OCHOBAM METOJa, pa3OuparoTcs Haunboliee
pacnpocTpaHeHHblE METOJMKH aHalN3a, MPEeASaraloTcs OCHOBHBIE MOJI-
XOABI I MHTEPIIPETALMH CIIEKTPAJIbHBIX JaHHBIX. Bo Bpems cemunap-
CKUX 3aHATHH CTYACHTHI pa30oUparoT TUIOBBIC 3a1a4H Pa3IMYHON CIIOXK-
HOCTH, YYaTCiad OIpPCACIATL IO HMCEIOMMUMCA CIICKTPAJbHBIM JaHHBIM
CTPYKTYPY COEIMHEHUH, COCTaB U COOTHOIIEHHE KOMIIOHEHTOB B CMECH,
IIPOBEPATH COOTBETCTBHE CTPYKTYPHI U MMEIOLIUXCS JaHHBIX. Bo BpeMs
nabopaTopHBIX paboT CTYAEHTHI ydaTcsi 00paboTKe CEeKTpaIbHON WH-
(dbopMannu Ha KOMITBIOTEpax, MOKCKY B 0azax AaHHBIX. B xoxe o0y4yenus
CTYZAEHTBl MHTCHCUBHO palbOTaIOT C JUTEPAaTypoOi, B TOM YHUCIE U aHI-
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JIOSI3BITHOM, a TakKe ¢ 0a3aMM TaHHBIX, pacIoJiaralonuMucs B cetu MH-
TEpHET.

OCHOBHO¥ TENTBI0 OCBOSHUS JAUCIUIUIMHEI SBJISETCS TIOMyYCHUE CTY-
JNCHTaMU CHCTEMATH3UPOBAHHBIX 3HAHUM O COBPEMEHHBIX (PU3UKO-
XMMHYECKUX METOJAaX aHalln3a, MPUOOPETeHHE MPAKTUIECKUX HABHIKOB
ucnonb3oBanuss MmerogoB UK-, YO-, SAMP-cnekrpockonuu u macc-
CIICKTPOMETPHH JIJISl YCTAHOBIICHUS CTPOCHHSI OPTAHHMYECKUX COEIMHE-
HMIA.

3. Mecro aMCHUIUIMHBI B CTPYKType 00pa3oBaTejbHbIX
nporpamMm

Juctunnaa «Du3nuecKue METO/bl YCTAaHOBJICHUSI CTPOCHHUSI Opra-
HUYECKUX COCIWHEHHI» SBISETCS 3JIEMEHTOM BapHaTUBHOW (TpOoduiih-
HOI1) "acTu npodeccruonantpHoro (creruansaoro) mukina OOIL, mo Ha-
npasiennto noaroropkn 020201 «DdyHpameHTanbHas W TPUKIAIHAS
XUMUS» 7151 YPOBHS OJATOTOBKH “‘CIELIMATIUCT .

Jucnunnuna «®u3nyueckre METOJbl YCTAaHOBJICHUS CTPOCHHS Opra-
HUYECKUX COCIMHEHUN» ONHMpaeTcs Ha CIeIylolie JUCIHUILIMHBL Ha-
crosteit OOIT:

— Owusuka (AMEKTPOMATHUTHOE H3IyYEHHE, KyTOHOBCKOE B3aWMO-

neictue, audpaknms);

— @wusuyeckass XuMus (CTPOCHHE M CBOWCTBA aToma, MPHpOJa XH-
MHUYECKOH CBSI3M, XMMHUYECKAs PEaKIUs, MOHATUS O KHMHETUKE W
TEPMOJIMHAMUKE PEaKIHii, KHCIOTHO-OCHOBHBIC PAaBHOBECHS);

— Heopraanyeckas xumus (CTpOeHHE W CBOWMCTBAa aTOMOB, CTpOe-
HUE MOJICKYJI, XHMHYECKas CBS3b);

— Opranudeckas xumus (KJIacCU(PUKAINST ¥ HOMEHKIATypa COCIH-
HEHUH, CTpOSHNE MOJIEKYJI, IOHOPHO-AKIIEITOPHbIE CBOWCTBA 3a-
MECTHTEJIEeH, U30Mepus);

— OCHOBBI KOMITBIOTEPHOH TpaMOTHOCTH (HAaBBIKH OOpaIIeHUs C
[IK);

— Crpoenue BemecTBa (IpUpOJa XUMHYECKON CBS3H, MOJEKYIISP-
Has opOuTalb; BO30YKICHHOE COCTOSHHE, dJIEKTPOHHBIE
nepexopl);

— XwuMudeckass TepMOAMHAMHKA (XMMHUYECKOE paBHOBECHE, Ha-
NpaBJIeHUE MTPOTCKAHUS PEaKIIUN);

— XuMu4Yeckas KHHETHKA (CKOPOCTh YCTAaHOBIICHHSI PAaBHOBECHS).
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Pe3ynbrarhl 0CBOCHUS TUCHMILIMHBI «DH3MUECKHE METObI YCTaHOB-
JICHUS CTPOCHUS OPTaHHYECKUX COCTUHCHHIT» HUCIOIB3YOTCS B Clie-
nyrorux qucruiuimHax gaaaon OOIT:

4.

MeTo010THsI OPraHN4eCKOro CHHTE3a;
CrieunpaxkTHka;
HayuHno-uccnenoBatenbckasi IpaKkTHKA;
Urorosas rocyiapcTBEHHAs aTTECTAIHSL.

Komnerenuuu, gopmupyemble B pe3yJbTaTe OCBOEHUSI

JUCIHUILTHHBI

Ilo oxoHYaHWHW HM3YyYeHUs] AWCLMIUIMHBI CTYIACHT AOJDKEH 001ajgarh
CJIeIYIOIIUMU KOMITETEHIIUSIMHU:
001IeKyJIbTYPHbIMH:

yMeThb paboTaTh ¢ KOMIIBIOTEPOM Ha YPOBHE MOJIB30BATENs U
CIIOCOOHOCTBIO TIPUMEHSATh HABBIKH PaOOTBHl ¢ KOMIIBIOTEpaMHU
KakK B COLMANILHON cdepe, Tak ¥ B 00JIACTH MO3HABATEIBHON U
npodeccruonansHoi nestenproctr (OK-8);

BJIaJICTh OCHOBHBIMH METOJAMH, CIIOCO0aMU U CPEICTBAMH I10-
Jy4eHHUs, XpaHEeHHs, TIepepadoTKu MH()OPMALINH, HAIUYUEM Ha-
BBIKOB Pa0OTBHl C KOMIBIOTEPOM, KaK CPEJCTBOM YIIPABIICHUS
urdopmarmeii (OK-10);

OBITH CIIOCOOHBIM HCIIOIB30BATh B MPO(ECCHOHATBHON AesATeIb-
HOCTH 0a30BbIe 3HAHMS B 00JacTH MHPOPMATHKUA U COBPEMEH-
HBIX MH()OPMAIIMOHHBIX TEXHOJIOTHH, HAJMYHEM HABBIKOB HC-
MOJIb30BaHUs MIPOTPAMMHBIX CPEICTB M PabOThI B KOMIIBIOTEP-
HBIX CETSX, YMEHHEM CO37[aBaTh 0a3bl CHEIHANBHBIX JaHHBIX U
UCII0NB30BaTh pecypesl cetu Muteprer (OK-11);

npodeccCuOHATBHBIMMN

OBITh CIIOCOOHBIM KCIIOJIB30BaTh B MO3HABATEJILHOW U mpodec-
CHOHAIILHON JeSTENbHOCTH 0a30Bble 3HAHUS B OOJIACTH MaTeMa-
THKH U ecTecTBeHHbIX HayK ([TK-3);

HCTONB30BaHUEM OCHOBHBIX 3aKOHOB €CTECTBCHHOHAYYHBIX
JUCIHUIUTMH B MPOGECCHOHANTBHOM NEATETLHOCTH, TPUMEHEHUEM
METO/IOB MAaTEeMAaTHUYECKOTO aHaJIM3a M MOJCIHPOBAHHS, TEOpe-
THYECKOTO U SKCIIepUMeHTaIbHOro uccnenoanus (I1K-4);
BJIaJICHUEM COBPEMEHHBIMH KOMIIBIOTEPHBIMUA TEXHOJIOTHSIMH,
NPUMEHSIEMBbIMU TIPU 00pabOTKe Pe3yNbTaTOB HAYYHBIX JKCIIe-
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pUMEHTOB H cOope, o0paboTKe, XpaHEHUH W Tepenade HHGPOpP-
Malli{ TPH HPOBEICHUHA CAMOCTOSTENbHBIX HAYYHBIX HCCIIEHO-
BaHUIA, CBOOOJIHBIM BIIaJICHHEM UMH IIPH MPOBEICHUN CAMOCTOSI-
TEeNBHBIX HAay4HBIX UccienoBanuii (ITK-10);

BJIaJICHUEM METOJaMU PErucTpalud U oOpabOTKU pe3yibTaToB
xuMmuueckux skcrnepumenToB (I1K-15).

B PE3yabTaTC OCBOCHUA JUCHUIIIINHBI o6yqammnﬁ0ﬁ JOJIKCH:

5.

UMETh MPEACTaBICHHE 00 YCTPOWCTBE M MNPHUHIMIIAX PaOOTHI
prOOPOB IS PU3UKO-XMMHUYCCKOTO aHAIH3a;

UMETh TMPEJICTABICHUE O (PU3UKO-XMMHUYECKUX OCHOBaX METO/a,
MIPUYMHAX BO3HUKHOBEHUS U (hOpMax IMPOSBICHHS PETUCTPUpPYeE-
MOTO SIBJICHHSI;

3HaTh OCHOBBI M CITOCOOBI ITOATOTOBKY aHAIM3UPYEMOTO 00pasma
IUIS KayKIOTO METO/IA;

3HATh O TOM, KaK IIPOSBJISIOTCS M OTIMYAIOTCSA B CIIEKTPAIbHOM
IUTaHE PA3JIMYHbIC CTPYKTYPHBIC FPYIIIMPOBKH MOJICKYJIBI;

3HATh OCHOBHBIC METOJUKU (PU3NKO-XUMUUECKUX METOJIOB;

YMETh TMpPOBEPATh Ha NPEIMET COOTBETCTBHUS CTPYKTYpy H
UMEIONITUECS CIIEKTPAIIbHBIC IAHHBIC;

YMETb OIPEICIISATD M0 CISKTPaabHbIM JaHHBIM ()yHKIIMOHAIbHbIC
CPYIIMPOBKHU ¥ 3aMECTUTEIIH, BXOASIIUE B COCTaB MOJICKYJIBI;
YMCTB OHpe)Ie.HSITB 110 XapaKTepI/ICTI/IT-IHBIM JIMHUSAM COCTaB
CMECH;

YMETh TOJIh30BAThCS CIIPABOYHBIMH JTAHHBIMH ¥ 0a3aMH JTaHHBIX,
BKJIFOUasi 0a3bl IAaHHBIX B ceTH VIHTEpHET, AJis aHanu3a U UHTep-
MIPETANNN CIIEKTPATBHBIX JAHHBIX;

OBITH CITOCOOHBIM  COCTaBUTh IUTAH  (DUBUKO-XUMHUUYECKOTO
aHaJIM3a, OJHO3HAYHO IMOATBEPKIAIOIIEr0 CTPYKTYPY OpraHHye-
CKOT'0 COCIUHCHUS.

Buabl yueOHoii paboThl 1 00pa3oBaTe/ibHbIC TEXHOJIOTHH,

HCIOJIB3YEMbIC IIPH UX peain3anuu

IIpenonaBanue Kypca BEIETCS B BUAE YEPENOBAaHUS JEKIUNA U CEMU-
HapcKUX 3aHATHH. B Hauane kypca NpoBOAUTCS MHTEHCUBHOE BBEJICHHE
B IpenMeT (TepBble JBE HeleIN CEMUHApPHI MOJHOCTHIO 3aMEHEHBI JIeK-
LUSAMH), @ 3aT€M, 110 ME€pe YTEHHU JIEKIIMOHHOTO MaTepHaia, CTyJeHTaM
NpEJIaraloTcsl 3aJadd Pa3InYHOM CIOXHOCTH IO Pa3HbIM (DU3HKO-
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XHMHYECKHM MeToaaM aHann3a. OcoOeHHOCTBIO Kypca SBIISeTCS TO, YTO
pelaeMble CTyJeHTOM 3aJaud OXBaThIBAIOT HE TOJIBKO TEKYILYIO, pa3ou-
paeMyro B HacToslIIiee BpeMs Ha JISKIUSIX TeMy, HO M BCE MPEABLIYIIHE.
Tak, npu MPOXOXKAEHUU TeMbl MO cnekrpockonuu AMP 3amaum moryt
cojepkaTth MH(POpPMAIMIO MO Macc-cekTpoMeTpun w/mian mo MK-
CHEKTPOCKOIHU.

OOpatHas CBsI3b 00ecIeunBaeTCs TEM, YTO JIEKTOP BEAET TaKXKe U Cce-
MHUHAPCKHUE 3aHSITUS U MOXKET OINEPATHBHO CKOPPEKTHUPOBATH JICKIIMOH-
HBIH MaTepuan B 3aBUCUMOCTH OT INOJIyYEHHBIX Ha CEMHHAPCKOM 3aHs-
THU ¥ TIPU MIPOXOKJCHUN KOHTPOJIBHBIX TOYEK PE3YJIbTATOB B YCBOCHHH
Matepuana. Kpome Toro, takas ¢opma mnpernonaBaHus MO3BOJISIET Oojee
THOKO TOAXOAWTH K pa3/elICHHUIO 3aHATUH Ha JICKIIMOHHBIE M CEMUHAp-
CKHE: TIOCIIE MTPOXOXKICHUS KAKOH-TO YaCTH JICKIMOHHOTO MaTepHaia ero
MOJKHO Cpa3y K€ 3aKpeluTh pelieHeM HECKOIbKHX 3a1a4. M1 Hao0opoT,
B Clly4ae BOSHUKHOBEHHUS KaKOTO-TO HEJONOHMMAHHS CO CTOPOHBI CTY-
JICHTOB YacTh CEMHUHAPCKOT0 3aHATHS MOXXHO IPEBPATUTH B JIEKIHIO C
TeM, 4TOOBI JeTaJbHEH paccka3aTh O BO3HHKIIEH mpobiieme. CeMuHap-
CKHE 3aHATHS MPOXOJAT B (hOpME TUCKYCCHHU IMPEroaBaTes co CTy IeH-
TamMH (aHAJIOT KPYIJIOTO CTOJIA, TPETOJaBaTeNII0 OTBOAUTCS POJIb BEIY-
IET0), B XOJI¢ KOTOPBIX KaXblii U3 YYACTHUKOB — CTYJCHTBHI MJIH TIpeE-
MoJaBaTelb UMEIOT TPaBO 337aBaTh BOMPOCHI U YYaCTBOBATh B aHAJIN3E
pa3bupaemoii 3amaun. Takum 00pa3oM, Ha CEMHHAPCKUX 3aHATHAX pea-
TMU3yeTCs NHTePAKTUBHAS (opMa O0yUCHHS.

B xonme oOyueHHs CTYAEHTHI MPOXOAAT TAKXKE JIAOOPATOPHBIC 3aHS-
THSI, Hd KOTOPBIX 3HAKOMSATCS C COBPEMEHHBIM 00OpYIOBaHUEM, Y4aTcs
TOTOBHUTH 00pas3Ibl U aHAJIM3a, @ TAKXKe ydarcsi paboTaTh ¢ MporpaMm-
HBIM O0ecreueHreM 1Mo 00pabOTKe M TOUCKY CHEKTPaIbHBIX JIAHHBIX.
3aHATHS IPOBOASITCS BMECTE C TpEroAaBaTelieM B TEPMUHAIILHOM KJilac-
ce HI'V.

B TedeHue cemecTpa mo Mepe oOydeHHs CTYICHTY BBIJAIOTCS 3aja-
HUS JUIS CAaMOCTOSTEIILHOW pa0OThI, MPEICTABIIAIOMUE U3 ceds Habop
CIEKTPAIBHBIX JAHHBIX HEW3BECTHON MoJeKynsl. CTyAEHT JOJDKEH ca-
MOCTOSITEIBHO, C HCIIOJIb30BaHUEM CIIPABOYHOM JIUTEPATyphl, CIEK-
TpaJbHBIX OMONMOTEK M KOMMBIOTEPHBIX 0a3 JaHHBIX (B TOM YHCIE H
0a3, pacmoyoKeHHbIX B ceTH MHTepHeT) pacmmdpoBaTh U ONpPEACTHTH
COCTaB M CTPOCHHE MOJIEKYJbI. Bcero 3a cemectp CTyIEHT MoydaeT He
meHee 30 MOAOOHBIX 3afay, 3aTPardBalOIIUX pa3UYHbIE (UIUKO-
XMMHUYECKHE METO/Ibl aHaJIN3a.

10



CTOHT OTMETHUTD, YTO CTYAEHTAM 3a4acTylo MpeAsIaraeTcs penaTh He
TEopeTHYeCKre MIa0JIOHHBIC 3aJa4H, a PeaIbHbIC, BCTPEUaIoIInecs B Ha-
YYHOH JeATENbHOCTH. Takke NPUBETCTBYETCS PELICHHE pealbHBbIX Ha-
YYHBIX 3aaad, BO3HUKAKOIINX B Xoe IMPOXOXKIACHUA Hay4HO-
HCCIIEI0BATEIbCKOM MMPAKTUKY.

HexotopeiM mpojoKkeHneM TUCHUIUINHBL sBisieTcss Kype «Crepeo-
XUMHS OPraHNYEeCKUX COEUHEHHUI», B KOTOPOM Oojiee eTanbHO pa30ou-
paroTcs CHEeKTpalibHble OCOOCHHOCTH KOH(POPMEPOB M H30MEPOB, TpH-
Ha/AJIeKaIUX K Pa3IMYHBIM KJIacCaM OPraHMYECKUX COCTUHECHUH.

6. CTpykTypa U coiep:KaHue TUCHUILTHHBI
6.1. CtpykTypa Kypca

B cootBeTcTBUY ¢ yUeOHBIM TUTAHOM JUCHUILTHHA «DU3ndyecKue Mme-
TOJIBI YCTAHOBJIIEHUS CTPOCHUSI OPTraHUYECKUX COCIMHEHHID U3ydaeTCs B
VIl (ocennem) cemectpe 4-ro Kypca. O0ImIast Tpy10eMKOCTh JUCITUTLIH-
HBI COCTaBIIICT 4 3a4eTHBIX eAuHMILI. Beero 144 akageMmdeckux daca.
[IporpaMMoii JUCHUILIMHBI IPEIyCMOTPEHBI 26 4acoB JIEKIMOHHBIX, 36
4acoB CEMUHAPCKHUX 3aHATUH, 16 4acoB jJabopaTopHbIX pador, 34 yaca
MIPOXOXKICHUS KOHTPOJIBHBIX TOYCK B TEUCHHUE CEMECTPOB (BKIIIOYAs JI0-
MaIlTHHE 33/IaHus), a Takke 38 4acOB CaMOCTOSTENLHOW PabOTHI CTY IEH-
TOB.

Buabl yueOHo#i padoThl, BKIOYast Texymmii n
CaMOCTOSTeIbHYI0 paboTy cTy- | OMEKVTOUH
JeHTOB H TPYA0EMKOCTh pKOHT yo.m, :
(B yacax) p
« ]
Ne =|Z|5|E| 8
S
wn Tema 5 é 3 gz S y
E 2|8l 5| =] g
< = | = S ] = ]
@ | = | L& . 9 M
R l3|g|lE| 2| 8
®| =
Q =S| S E
2| XN 8
1 [DIeKTpOHHAs CHEKTPO- 2 2 2
CKOTIHS
KonebatenbHast ciektpo- 4 4 2 4 6 1%05810%0:)701 8
2 CKOTTHS 3ajaHue.
IKP-1
Macc-criekTpoMeTpusi 1 6 108 R 4 8 Wuausu.
3  [xpomaro-macc- BamgaHmue.
CIEKTPOMETPUS BEICOKOTO IKP-2
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[pa3pereHust

4 CriekTpockomnusi siiepHoro (8 8 @ 6 10 uausu.
IMarHUTHOTO PE30HaHCa BanaHue
IKOMILJIEKCHO€E HCII0JIB30- 12 2 (12 6 1%03810%0:)701 8
BaHHE (PUIUKO- BamaHue.

5
XUMHUYECKUX METOJI0B IKP-3
laHaM3a

6 2 Tud. 3auer

MToro 20 (36 |16 6 [26 |38 2

6.2. Ilporpamma Kypca

Tema 1. Macc-ciekTpoMeTpusi 1 XpOMATO-MacC-CIIEKTPOMETPHS
BBICOKOI'0 pa3pelleHns

Jlexyusa 1. Beeoenue. Kpamkue ceedenus o macc-cnekmpomempuu

OO6pazoBaHue U BUI Macc-CIieKTpa. MOJEKyJIsSIpHbIE HOHBI, MHOT03a-
psiHBIE U MeTacTaOWIbHBIE MOHBI. DIEMEHTHBINA cocTaB HOHOB. [IpuH-
LUIHaNbHAs CXeMa Macc-criekTpoMeTpa. CHCTeMBl HallycKa: XOJIOJHBIN
BBOJI, TOpAYMNA BBOJ, NPSAMOM BBOJ. XPOMAaTO-MacC-CIIEKTPOMETPHSI.
MeTo/bl HOHU3AIUK: JICKTPOHHAS MOHW3AIMs, (POTOMOHHU3AIINS, HOHH-
3alusl TOJIEM, TOJIeBasi ecOpOLus, XUMUYECKas MOHHU3ALM, HIIEKTPO-
crpeit, Ta3epHast 1ecopOIusl, XUMUYECKasi HOHU3AIUS TIPH aTMOCHEPHOM
JaBiueHuu. PasneneHue HMOHOB: AJIEKTPUYECKUM, MAarHWTHBIM, KBaJpy-
MOJIBHBIM, BPEMSINPOJIETHBIN aHaIM3aTOpbl, MOHHAs JoByIIKa. Macc-
CIEKTPOMETPHI ¢ ABOHHOHN (oKycHpoBKOH. OCHOBHBIE XapaKTEPUCTUKU
Macc-CIIEKTPOMETpa: pazpeliaroiias CrocoOHOCTh, MaccoBas OOJACTb,
cnoco0 pas3BepTKu Macc-crekTpa. CriocoObl perucTpaniy U MPeNCTaB-
JICHUS MacC-CIIEKTPOB.

DHepreTUuecKoe COCTOSIHHE MOHOB, 00Pa3yIOUXCcsa IPH HOHHU3AIHH.
[Mpunnun ®panka — Konpona, anuadbaTHueckuii MOTSHIIMAT HOHU3AIINH.
OCHOBHOE M 3JIEKTPOHHO-BO30YXKIECHHBIE COCTOSHHUSI MOJIEKYJISIPHOTO
noHa. [Iporeccs! meperpynmupoBKH B Macc-CIIEKTPOMETPHUH.

Bnusiaue pa3nuyHBIX METOJIOB BBOJA W MOHW3ALMKM Ha BUJ Macc-
cnekTpa. Moandukanus macc-criektpa. CrocoObl MOBBIIIEHUS JIETyYe-
CTHU COEIUHEHUH.

Meton XpOMaTo-Macc-CIIeKTPOMETPHH. CthIKOBKA Mmacc-
criekTpoMeTpa ¢ xpomaTtorpadom. MHDopMarus, momydaemasi B METOZE
XpOMAaTO-MacC-CIIeKTPOMETPHH.
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CoBpeMEHHOE COCTOSIHAE METOJIOB MacC-CIIEKTPOMETPHU M XPOMATO-
MacC-CIIEKTPOMETPHH.

Jlexyua 2. Oopadbomka u ananus macc-cnekmpa

Pacmmdposka macc-ciekTpoB. CTaOuibHBIE H30TOIBI U BEIYUCIICHHE
WHTEHCUBHOCTEH M30TOMHBIX MHKOB. OMpeienenre MOJIeKyIIPHOTO Beca
U DJIEMEHTHOI'O COCTaBa COSAMHEHHUS 10 Macc-CIEKTPY HU3KOIO paspe-
menus. OnpeneneHre 3IEMEHTHOTO COCTaBa MO0 Macc-CIIEKTPY HU3KOTO
U BBICOKOTO paspemieHus. PopManbHas HEHACHIIIEHHOCTb.

[IpumeneHnne mMacc-CEeKTPOMETPUH ISl pEIIeHHs CTPYKTYPHBIX 3a-
a4 opraHuyeckod XumuH. OyHKIHMOHAIBHBIE TPYIIIBI, XapaKTEPHCTH-
YEeCKHUE MOTEPHU U MUKH. AHAJIN3 Macc-CIEKTPOB ¢ oMoInbeo OBM. Me-
TO/BI ONPEeNICHUs] COAEPKaHUS U30TOMMHOM METKH B COCTMHEHHSIX, Me-
YCHHBIX CTAOMIIBHBIMU H30TOMIAMH.

Cemunapot

3a7ayn MO OIPEACICHHIO AJIEMEHTHOI'O COCTaBa COCAMHEHUS 10
Macc-CHeKTPYy HHM3KOTO M BBICOKOTO paspelleHus. AHalU3 Macc-
CIIEKTPOB CMECH COE€IMHEHUN. PacueT conepxaHust N30TOMMHON METKH.

3ajaun MO ONPENENICHUI0 CTPOSHUS HEM3BECTHOTO COCIMHEHHS IO
€ro Macc-CIeKTpy.

PabGora ¢ xpomaro-macc-CreKTporpaMMaMH, 3alMCaHHbIMU Ha Xpo-
maro-macc-criektpomerpe  Agilent  6890N ¢  macc-ananuzaTopom
Agilent 5973N: BeIsICHEHNE KOJIMYECTBEHHOTO M KAYECTBEHHOI'O COCTaBa
aHaIN3UpPyeMOoro odpasra.

Hpakmulteacoe 3anamue

[TpakTHyeckoe 03HaKOMIIEHHE ¢ paboToi Macc-criekTpomerpa. O6pa-
00TKa Macc-CreKTpa sl ero MpeACTaBIeHHs B IpadUueCKOM U TabJIn4-
HOM Buze. OmnpezeneHne 3JIeMEeHTHOTO COCTaBa HEM3BECTHOTO 00pasIa,
BBIJJAHHOTO CTYJICHTY B BHJIE MacC-CIIEKTpa, ITOJlydeHHe CBEJCHUI O ero
cTpoeHuH. JleMoHCTpanus paboThl TIOMCKOBBIX CUCTEM.

CnpaBouHble JAHHBIE IO MaTEpPHAITy HACTOSIIEH TEMBbI IPHUBE/ICHEI B
npui. 1.1-1.8.
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Tema 2. CHeKTPOCKOHI/lﬂ SIACPHOT0 MArHUTHOI'O pe3oHaHCa

Jexyusa 3. Aoepnviii mazHUmMHbLIL pe30HaHC

Mecto SAMP cpeau apyrux ¢puU3MUECKUX METOJOB HCCIEIOBAHHS Op-
raHn4yeckux coeauHeHuid. OOmactn mnpuMeHeHus. Mcrtopus wmerona.
[MpuGoper u obopynoBanue. MarHurt, NaTYUK, amiylsbl. biok-cxema
cnektpomerpa AMP. Oxcmepument. IIpoGomoxaroroska. J[ledTtepo-
pactBoputenu. JIok.

TeopeTnueckue ocHOBLI SAMP

OcHoBel Teopuu SAMP-crieKTpOCKONUHU, CIIMHOBOE COCTOSIHUE SIEP,
MOBEICHWE MAarHUTHOTO MOMEHTa BO BHEIIHEM MAarHUTHOM IIOJIe.
MaruutHbie cBorcTBa suep. Dddekr 3eeMaHa. YpaBHEHHE PE30HAHCA.
Pezonanc B MmakpockonuyeckoMm oobeMe. Ciryuall HenmomajgaHust B pe3o-
HaHc. CuTyalusi HECKOJNbKMX MAarHUTHBIX MOMEHTOB. CIHHOBOE 3XO.
Ypasuenne bioxa. Cnekrp. I[IpogonsHas pemakcarus. [lomepeunas pe-
nakcanus. Bpems penakcanuu. Mexanusmbl penakcauuu. CkanspHOe
B3auMozeiicTeue. VHBApUaHTHOCTh MyJIbTHILIETHOCTH. HomeHknaTypa
CIIUHOBBIX cucTteM. JIByxcnmHOBBIE cucteMbl AB m AX. CkamsipHoe
B3aMMOJICUCTBHE C KBAIPYIOJBbHBIMU sapamu. SAaepusrii agdext Opep-
xaysepa.

Jexyusa 4. Ocobennocmu sxcnepumenma SIMP

BpemenHoe m 9acToTHOE mpeAcTaBiIeHHE crekTpa. [IpuHIMNBI UM-
ynbcHOU SIMP-cniekrpockonun ¢ dypre-npeodpazoBanuem. Criag cBo-
oonnort muaykuuu (CCH). Ounmdporka curHansa. Yacrora curhaia.
Ludposoe pazpemenue. Aunamuueckuii quanazon ALl CootHomenue
curHan/mrym. Onepamyn ¢ CCU. Anonuzanms. JluHeiiHOe mpezickasa-
Hue. JlononHenue HyIsIMU. MeTozonorust o0paboTku criekrpa. [lonsTre
00 OCHOBHBIX MapaMeTpax: XUMHUYECKHH CIBUT, €OUHULBI M3MEPEHUS
XMMUYECKUX CIBUIOB, KOHCTaHTHl CIHH-CIIMHOBOTO B3aHMMOJEHCTBHUS
(KCCB). HTEeHCHBHOCTh CHUTHANOB. BHyTpeHHHE W BHEIIHHWE CTaHaap-
Thl. DaKTOPBI, ONpPEENAIOIIe XUMUIECKUE CABUTH: a) BIMSHHUE 3JICK-
TPOHHOH IUIOTHOCTH Ha sape, 0) BIMSHUE HJIEKTPOHHOU IJIOTHOCTH Ha
COCETHMX aToMaxX, B)MarHUTHas aHU30TPOINHS aTOMOB U TPy,
T') BIMSHUE BOJOPOIHBIX CBs3ei, x)addextsr pacTBoputens. Crekrp.
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Wudpopmanust, comepxamasics B (aiiinax, MOMyYEeHHBIX Ha Npubopax
¢bupmer «Bruker».

Jexyus 5. Cnexkmpockonus AMP na aopax *H, °C, °F u op.

Snpa'H

XapakTepucTHKH siapa. [{nama3on xuMudeckux caBuroB. CTaHaapThI.
XapakTepHbIe IHANa30Hbl XUMHUYECKUX CIBUTOB OCHOBHBIX KJIACCOB Op-
TaHUYEeCKUX coeAnHeHHH. TaOauibl XUMHUUECKUX COBHTOB. DMIHMpHYE-
CKHE KOHCTAHTBl 3aMECTHTENICH. AJIMTHUBHBIE CXEMbl pacueTa XHMUYe-
CKUX CJIIBUTOB aqu(aTHUYECKUX COEIWHECHUH, ONEPUHOB, 3aMEIICHHBIX
Oen3osoB. CIIMH-CIIMHOBOE B3aMMOJACHCTBHE U XUMHYECKOE CTPOCHHE:
a) remuHansHele KCCB, 0) Bunmnansaeie KCCB, B) mansaue KCCB.
VYpasuenne Kapruryca. Xumudeckass W MarHWTHas SKBHUBAJCHTHOCTH
snep. YTOYHeHHne mapaMeTpoB criekTpa. CuMynsnus. DKCIeprMeHTallb-
HBIE METOJBI CIEKTPOCKONNU 'H-SIMP. CrenanbHbie JKCIIEPUMEHTAJIb-
Hble METOJbI B criekTpockonuu SIMP. Mertoabl ynponieHus CHeKTpOB,
MOJIaBJICHKE, MpEIHACHIIEHNEe, TBOMHON PE30HAHC, CABUTAIOIIHME pea-
reatsl (mwmgT-pearentsl). [Ipobrmemsbl uccnenoBaHuss KoH(pOpMauuid.
OOwmenHnble mpouecchl B ciektpax SIMP: a) BHyTpeHHssI AMHAMHKA Op-
TaHUYECKUX MOJIEKYI, 0) MEKMOJIEKYJIIPHbIC 0OMEHHBIE TIPOIIECCHI.

Snpa *°C

XapakTepucTHKH sapa. [{uama3on xuMudeckux caBuroB. CTaHaapThI.
XapaKTepHble IUana30Hbl XUMUYECKUX CABHIOB OCHOBHBIX KJaCCOB Op-
TaHUYEeCKUX coeAnHeHHH. TaOiuibl XUMHUUYECKUX COBHTOB. DMIHMpHYE-
CKH€ KOHCTAHTBHI 3aMECTHTEIeH. AINTUBHBIE CXEMBI pacueTa XUMHde-
CKMX CJBHUTOB 3aMELICHHBIX O€H30J70B. KOHCTaHTBI CIIMH-CIIMHOBOTO
B3aMMOJICHCTBIS. DKCIIEPUMEHTANbHbIE METOMbI CIHEKTPOCKOIHH C-
SIMP. Snepusiit abdext Oepxaysepa. 1D. Crextp *C ¢ moxasneHnem
CCB 1o nporonam Broad Band (BB). Criextp “*C ¢ 4acTHYHBIM m01aB-
nerem CCB 1o mpotonam (Off-resonance). Crextp °C Ge3 monasie-
aust CCB. Criextp *C J-MOy/THPOBaHHOTO CIHHOBOTO 3xa (JMOD). C-
H-koppemsiiimst ma Ommxanx KCCB. C-H-xoppensius Ha JadbHUX
KCCB. NnBepcHas cnektpockonus. C-C-koppensnu.

Criektpockonus SIMP na spax *°F
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XapaKkTepUCTHKH sAapa. JIuana3on XUMHUECKUX cABUTOB. CTaHIapTHI.
Koucrants: CCB F/*°F, *H/F, BC/°F.

Cuexrpockomnust SIMP nHa sigpax N

XapakTepucTuku siapa. Jnanazon xumudeckux caBuroB. CTaHmapThl.
Oco0eHHOCTH CIIEKTPOCKOIIMH Ha sIpax a3oTa.

Cemunapot

O3HaKOMJIEHHE CTYJIEHTOB C NPUHLUIIAMU PELICHUs 3ahay IO sSAep-
HOMY MarHUTHOMY PE30HaHCYy (pacdeTy IapaMeTpoB CIIEKTpa, OTHECe-
HUIO PE30HAHCHBIX CUTHAJIOB, COOpKE MOJIEKYJBl IO CTPYKTYPHBIM
dbparmerTam). CaMOCTOSTENTFHOE PENMICHWE 3a7ad IO CIICKTPOCKOITHH
MIPOTOHHOTO MarHUTHOTO PE30HAHCA.

Anammz crextpos SIMP °F u *C. Onpenenenne mapamerpos crek-
TpoB. CaMOCTOSITENBHOE PELLICHHUE 3a/1aY.

CrpaBouHbI€ JJaHHbIE IO MaTE€pUally HacTOSIIEH TeMbl IPUBEJCHbI B
npui. 2.1-2.11.

Tema 3. KosiebaTenbHast ClIEKTPOCKOMUSE

Jexkuyua 6. Konebamenvnaa cnekmpockonusa. Hugpakpacnan
cnekmpockonus. CnekmpocKkonus KOMOUHAUUOHHOZ0 PACCeAHUA

BBCI[CHI/IC. MOJ'ICKVJ'IHDHEI}I CIICKTPOCKOIINA

YpOBHM SHEPTHHU U TIepeXoabl Mex 1y HUMH. [1Ikana seKTpOMarHuT-
HBIX BOJIH U THAMA30HbBI CIICKTPANTBHBIX METOMOB. J[JIMHA BOJHBI, 4acTO-
Ta, BOJIHOBOE YHCJIO, MHTEHCHBHOCTH. CriekTp. dopMa JMHHH. 3aKOH
Byrepa — JlamGepra — bepa.

HNudpakpacHble CIEKTPEI

Uctopuss  meroma. Ilpubopsl. McTOYHMKM W TPUEMHHKH
UK-m3nyuenns. Marepuansl, ucnonssyemble B UK-obmactu crnekrpa.
brok-cxema W mpuHHIMI pPaOOTHI ABYXJIy4EBOTO CHEKTPOGOTOMETpa.
Texuuka mpuroToBICHU 00pa3loB A aHanm3a. PacrBopurenn. Ousn-
YecKue OCHOBBI MeTona. VH(pakpacHble CIIEKTPHI IByXaTOMHBIX MOJe-
KyJ. 'apMOHHYECKHIT M aHTapMOHUYECKUH ocIIIsATOphl. CHitoBast mo-
crosHHas. M3oTonHoe 3amenienue. MHTeHCUBHOCTE morioiienus. [Ipa-
Buina orbopa. ®opma uHppakpacHbIx nonoc nornomenus. Konebanue
MHOT'0AaTOMHBIX MoJieKyJ. HopmaibHble KoleOaHUsI HETMHEHHBIX U JIH-
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HEWHBIX MOJIEKyJ. BanenTtHbie KoeOanus, medopManroHHbIE Kojeba-
HUs1, 00E€PTOHBI 1 KOMOMHAIIMOHHBIE TI0JI0CH. Pe3oHanc depmu.

XapaKkTepUCTHYHOCTh YaCTOT B KOJNEOATENBHBIX CIEKTPAaX MOJEKYI.
OO6nacte (YHKIMOHANBHBIX TPYII U 00JACTh «OTIEYATKOB IAJBIIEBY.
[Tpumenenne MK-ciekTpoB ansi naeHTU(DHUKALMN OPTaHUYECKUX COCIH-
HEHHMH. ATIAchl U KaTanoru HHQPaKpacHbIX CIIEKTPOB.

CTpyKTypHBII aHAJIN3 MO0 XapaKTepucTHUYecKuM dacTotam. Koppems-
IUOHHBIE TUArpaMMbl XapaKTEPUCTHYECKUX YaCTOT. MeXMONEKYIIsPHbIC
3¢ eKT U XapaKTepUCTHIECKUE YacTOThl Tpymnn. BimsHue pacTBopH-
TeNs W KOHICHTpaluu. BiusiHue BHYTPUMOJCKYISPHBIX (PaKTOpOB Ha
XapaKTepUCTUYECKHE YaCTOTHI TPYII: HANpsOKEHHE IMKJIAa U CTepHue-
ckue 3PQeKThl, MEeKTpoHHbIE 3(P(PEKTH U CONPIKCHUE, TUIONBHOE U
TpaHCaHHYJSIPHOE B3auMoaeircTBUe (3PQEKT Mosi), BHYTPUMOICKYISP-
Has BogoponHas cBs3b (BC). Paznuune BHyTpU- U MEXMONEKYISPHON
BC. Bousane BC Ha mosiocsl MOTTIOMEHNS TPYNITBI JOHOPA W TPYIIIEL
akuenTopa nporona. Onenka snepruu BC.

Oco6ennoctu MK-cnekTpoB Ba)KHEHIINX KJIaCCOB OPTraHMYECKUX CO-
enuHeHnd. CUPTHI, aMHUHBI, TapadUHBI U TUKJIONapaduHbl, oJe(QUHBI,
alleTWICHBI, apOMAaTUYECKUE YTIIEBOIOPOIBI, IPOCThIE 3(UPBI, KapOOHO-
BbI€ KHCJIOTHI M CJIOKHBIE SQHUPBI, HUTPUIBI, HOITPOCOCTUHEHUS, KETOHBL,
aNbJETUBI U T. 1.

KauecTBeHHBIN U KOINYECTBEHHBIN aHAIN3 CMECH OPTaHUYECKHX Be-
mectB o MK-ciektpam. Ucnons3oBanue 3akoHa Jlambepra — bepa mis
MHOTOKOMITOHEHTHBIX PacTBOPOB. KoinuecTBEHHBIN aHANN3 CrocoOoM
sTanmoHoB. Croco0 KamuOpOBOYHON KpWBOW. MeTos pPa3HOCTHBIX
CIIEKTPOB.

Cuexkrpockonust koMOnHanmonuoro paccestuust csera (KPC)

[Ipupona siBnenus. Annapatypa i nonydenus cnekrpos KPC. Un-
TeHcUBHOCTh nojioc B crekrpax KPC. CpaBHuUTeNbHAs XapaKTepPUCTHKA
UK- u KPC-cniektpos. JlromuHecieHIus.

Cemunaput

3HaKOMCTBO C KOPPEISAIMOHHBIMHA TaOJUIIAMH YacTOT B KOJICOATEIb-
HBIX CHEKTpaxX U UX MPUIOKEHUEM K HHTEpIIpeTaluu cuekTpoB. Pere-
HHe 3aja4 no uHrepnperanuu: MK-ciekTpoB ¢ MOMOIIbIO KOpPEAIIU-
OHHBIX TaOIHII.
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Pemenue muauBHayanbHbIX 3a1a4 1o uHTepnpeTanuu NMK-cnexTpos.
YcraHoBIEHUE CTPOCHHUS HEU3BECTHBIX coeauHeHud! mo wux UWK-
CHEKTPaM.

CHpaBOLIHI)Ie JaHHBIC IO MaT€pualy HaCTOSIHIeﬁ TEMbI IPHUBCJICHBLI B
npui. 3.1 — 3.4,

Tema 4. JiIeKTPOHHASA CIIEKTPOCKONHSA

Jexuyusn 7. Inekmponnas cneKmpocKonus, uiu CReKmpocKonus
Y®- u 6uoumozo ouanaszona

DNeKTPOHHBIE YPOBHU DHEPIHMHM OPraHUYeCKHX COETUHEHHH. 3aKOH
Byrepa — JlamOepra — bepa. OcobeHHocTr ynbTpaduoIeTOBBIX U BUAM-
MBIX CIEKTpPOB HorioueHus. lIpuHIMnuagbHas cxema CrekTpogoTo-
MeTpa U IPUTOTOBJIEHHE 00pa3Ia.

[ornomienne opraHuyeckux coefuHeHui. [lonaTue o xpomodope u
aykcoxpome. Knaccuukanus 371€KTPOHHBIX COCTOSIHUH M HEPEXOJOB.
Tuns! monoc norjiomieHusd. BiusHue pacTBOpHUTENS: MOJOXKUTENbHAS U
oTpuIaTeNbHas coiabBaTOoXpomusl. [lormomieHne aykCoXpOMHBIX TPy U
npocThiX XpoMoQopHeIx Tpynn. ComnpsokeHHble XpOMOQOpPBI: IHEHBI,
o, ~-HEeHAaChIILICHHbIE KapOOHWIbHBIE COEAMHEHHMS, MOMUUHBL U 1p. [Ipa-
Buia Byneoppa — ®usepa. benzouaHbsle U retepoapoMaTUYECKHUE CO-
eauHeHus. [IpocTpaHCcTBEHHBIE BHYTPH- U MEXMOJICKYJISIpHBIE 3 (eKTh
B JJIEKTPOHHBIX criekTpax. OCHOBHBIE THIIBI 3a/1a4, PEMIaeMbIX C IIOMO-
b0 Y O-CeKTpOCKONHH JIIsl YCTaHOBJIEHHS CTpoeHUs MoieKyi. Komu-
YeCTBEHHBIN aHaAIN3 110 3JIEKTPOHHBIM CIIEKTpaM MOTIOMIEHHUS.

Cemunapui

Bbruucnenue UIMHBL BOJIHBI, BOJIHOBOTO YHCIIa U KO3 PHULIHEHTa MO-
TSApHOHN SKCTUHKIMK n3 YD-criekTtpoB. 3akoH  byrepa — JlambGepra —
Bbepa. Pemenue 3a1a4 1o ucnonb3oBaHuto Y O-CIEKTPOB B CTPYKTYPHBIX
ucciienoBanusax. Pemenue 3agay Ha mnpaswio Byasopna — ®usepa.
BnusiHue conpsbKeHus, 3aMELIeHUs, PacTBOPUTENs, MPOLECCOB IPOTO-
HUPOBaHUS-IEIPOTOHNPOBaHUS Ha Y O-CIIEKTPHI.

CrnpaBouHbIEe JaHHBIE [0 MaTepUaly HACTOSIIEH TeMbl IPUBEACHHI B
mpun. 4.1-4.4.
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Tema 5. KommiekcHoe UCNOJIb30BaHUe (PU3HKO-XUMHYECKHX Me-
TOJOB aHAJIN3a

Cemunapot

Hcnonb3oBaHue AaHHBIX PAa3MUYHBIX (PU3MKO-XMMUYECKHX METOIOB
JUISL OTpEIeNICHNsI COCTaBa U CTPOCHUs coenuHeHud. PazpaboTka Mero-
JMKH (PU3UKO-XUMHYECKOTO aHaJK3a, MO3BOJISIFOIIET0 OJHO3HAYHO OXa-
PaKTepU30BaTh COEAMHEHHE C MPEANONaraeMoil CTPYKTYpoH. AHanu3
cocTaBa MHOT'OKOMIIOHEHTHOH CHCTEMBI.

CrnipaBouHbBIE JTaHHBIC IO MAaTEpUATy HACTOSIIEH TEMbI IPUBE/CHHI B
npuwi. 1.1 -3.4.
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. Pabounii yueOHbIN NJIaH (110 HeAeJIAM ceMecTpa)

Henens TeMbl 3aHATHI

DJIEKTPOH-

Hasl CIEKTPO-

CKOIIMsI

1-s1 Henens nus Y- ¥ BUAMMOrO JUana3oHa.
CemuHap 1. AHanu3 crieKTpaabHON HHPOPMAIIH

KoJiedaTeabHas cnek-
TpocKonus

HHA.

Jin3a CIeKTpa

TpOB Ha OcHOBaHMHM AaHHBIX MK-criekTpockomnmy.
Kontponshnas padora Ne 1. Ananuz UK-criextpos.

4-1 Henenst Jlekuus 3. Bsenmenme. Kpartkue cBemeHus
CIEKTPOMETPHHU

CEHTSBPb | Jlexkumst 1. DiexTpoHHAst CHEKTPOCKOIUS, WM CIIEKTPOCKO-

2-51 HeneIst Jlexuus 2. KonebarenbHast cnekrpockonus. MHdpakpacHas
criekrpockonusi. CrieKTpOCKONUs: KOMOMHAIIMOHHOTO paccesi-

CemuHap 2. 3HaKOMCTBO €O CIEKTpamd. MeToqomnorus aHa-

3-51 Hepenst Cemunap 3. KosebaTenpHasi CIEKTPOCKONHMS. AHAIHU3 CIeK-

g OKTSBPb Jlexunst 4. O6paboTka U aHAIIU3 Macc-CIEKTPa
§ 1-1 Henens
5 2-51 HeJlenst CemmHap 4. 3HaKOMCTBO C IIPOTPaMMHBIM oOecnedeHHeM,
g CYLIECTBYIOIMMH 0a3amu JaHHbIX. [Touck 1o 6a3am DaHHBIX.
E (3aHATHE IPOBOAUTCS B TEPMUHAIBHOM KJIAcCe)
7
§ 3-51 Hepens CemuHap 5. AHamu3 CTPYKTYypHl Ha OCHOBE MacC-CIEKTpa.
= Pemenne TMMOBBIX 3a71ay.
KontponsHas padora Ne 2. AHann3 Macc-ceKTpoB
(3aHsTHE TPOBOIUTCS B TEPMHHAIBHOM KJIacce)
4-g Henens Jlexkums 5. Beenenue B cniekrpockonuto SIMP, ocHOBBI Me-
TOJa, 3HAKOMCTBO C Ipubopamu, Gu3nueckue OCHOBBI METO-
= aa
t: HOSBPb Jlekmus 6. Ocobennoctu skcniepumenta SIMP. O6pabotka
g 1-g Hemenst JIaHHBIX.
% CemuHap 6. 3HaKOMCTBO CO CIIEKTpaMHu. AHAJIM3 MPOCTEH-
2 LIMX CIIEKTPOB Ha syfpax “H
Z
E 2-51 HeneIst Jlexums 7. Criextpockonus SIMP ua sapax *H, °C, ©°F u np.

TpoB Ha spax H, e
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CemuHap 7. 3HAKOMCTBO CO CIEKTPaMH BC. Amamus crex-




3-51 Hepens Cemunap 8. Hcmonb3oBaHne NaHHBIX T€TEPOSACPHOI CIIeK-
Tpockonuu SIMP 1u1s1 onpeneneHust CTpyKTyphl.

4-g Henens Cemunap 9-11. Pemenue 3a1a4 ¢ UCMOIB30BAHUEM BCEX HUTH

A
2 E &
& E g | IEKABPb HECKOJIBKHX (DU3NKO-XUMHUUECKIX METOJIOB
=

5 % a |1-smHemem
= § o
8 E & |2Henens

N =
5 _S_ E 3-s1 Hepens Cemunap 12. Pemienue 3a1au ¢ MCHOJIB30BAaHUEM BCEX WU
4
2 e % HECKOJIBKHX (PU3NKO-XUMHUUECKIX METOJIOB.
; E § Konrtponshas padora Ne 3. Onpenenenue cocraBa, CTpyKTy-
S
2 27 PBI IO IaHHBIM Pa3JIMYHBIX METOJIOB aHATH3a

4-g Henens JuddepenipoBaHHsblii 3a4eT

6.4. CucreMa KOHTPOJIS ¥ OLEHKH 3HAHMIA

dopmoli TeKyIIero KOHTPOJIS P MPOX0KISHUN JUCIUATUIHHBI «Du-
3MYECKHE METOJB YCTAHOBIICHHUS CTPOCHHS OPTaHUIECKUX COCIMHEHUI
SIBIISIETCSI KOHTPOIh TIOCEIIAEMOCTH 3aHSTHHN, clada 3aaHuil JJIs camMo-
CTOSATENIBHON paloThI, cJada AOMAIIHUX 3aJaHUH W HalHCaHWUE KOH-
TPOJBHBIX paloT.
Jis Toro, 94To0bl OBITH JOMYIIEHHBIM K 3a4€Ty, CTYACHT JOJDKCH BbI-
MOJTHHUTH CIIEyIoIIee:
— B XOJIe MPOXOXKACHHUS TUCIHUILIMHBI ToceTuTh Oonee 50 % 3ans-
THH;
— TpaBWIBHO pemuTh He MeHee 60 % TONMy4YeHHBIX 3aJaHui I
CaMOCTOSITEITLHOM pabOTHI;
— HamucaTh TPU KOHTPOJBHBIE PaOOTHI.

Kontponshas padora Ne 1 Anamusz UK-criektpos

KonrpospHas padora Ne 2 AHanu3 Macc-CIeKTpoB

Konrpomnsnas padora Ne 3 Omnpenenenne cocraBa, CTPYKTYPHl IO JaHHBIM
Pa3INYHBIX METOJIOB aHAJIN3a

KonTponbHbIe pabOTHI MUNIIYTCS CTPOTO B YCTAHOBJIEHHBIN CPOK, KO-
TOPBIN yKa3aH B IIporpaMMe 3aHsITUNA Ha TeKylui rod. B coydae oTcyT-
CTBUS Ha KOHTPOJHHOW pabOTe M0 YBAXKUTEIHLHOW NMPUUYMHE (HATUYHC
MEIUIIMHCKON CIIPaBKH) €€ MOXXHO IepenucaTth B TCUCHHE HEISNH OT
OKOHYAHUS CPOKa JIEHCTBHs CHpaBKH. Bpems um mecto oOroBapuBaeTcs
OTIIEIBHO C MPEeTnoAaBaTeseM.
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3amaHusl UIA CaMOCTOSITENIHOW paOOTHl OIEHHBAIOTCA IO CIEIYIO-
eMy aJITOPUTMY:

— B Cly4ae YCIHEIIHOTO PEUICHHS 33/IaHUs C IEPBOTO pa3a CTAaBUTCS

OIIEHKA «OTIIHYHOY;

— B CIy4ae YCHEIIHOTO PELIeHHS 33/IaHus CO BTOPOU IMOMBITKU CTa-
BUTCS OIIEHKA «XOPOIIO»;

— B Cllyyae yCIIEUTHOTO PEIICHUS 3a/IaHUs C TPEThell MOIMBITKU CTa-
BHTCS OLICHKA «YIOBJICTBOPUTEIHHOY;

— B cilyyae HECIIOCOOHOCTH PEHIMTh 3a7ady C TPeX MOMBITOK CTY-
JEHT MOJy4aeT 3a JaHHOE CaMOCTOSITENIbHOE 3a/JaHhe OLCHKY
«HEYIOBJIETBOPUTEIHHO.

Bcero B Teuenune cemecTpa cTyneHT nonydaer He MeHee 30 3agaHuit

Pa3INYHON CIOKHOCTH.

PaboTta Ha ceMuHapax Takke OlleHHMBaeTcs mpenojaaBatenem. Cry-
JIEHT MOXET TOJIYYUTh OIICHKY 32 BBITIOJIHEHHE CAaMOCTOSITEIIbHBIX MHHU-
paboT, 3a OBICTPOE M MPAaBHIBHOE PEUICHHE 33a7a4 Ha ceMuHape (1o yc-
MOTPEHHIO TIPENO/IaBaTels), 32 PeIIeHUE TIOMAITHIX 3aaHHH.

B 3aBucuMmocTH OT pabOTBI B TEUCHHE CEMECTpa CTYACHT HMEET
MpaBO Ha IIOJyYCHHWE OLCHKH 0e3 MpPOXOKIeHHS 3adera (OICHKH-
«aBTromatay). [lJig 3Toro oH J0JKEH:

— B X0JI¢ MPOXOXKIACHHS JUCHHUILUIMHBI TOCETUTh He MeHee 50 % 3a-

HATHI;

— TpaBWIBHO (HA MOJIOKUTEIBHYIO OIICHKY) pemuTh He MeHee 90 %
MOJIYICHHBIX 3aJaHUI 1711 CAMOCTOSTEIHFHOU PaboThI,

— HamMcaTb TPU KOHTPOJbHBIE PabOTHl HA OLIEHKY HE HIKE «YIOB-
JIETBOPUTEIHLHOY.

OlieHKa-«aBTOMAT» BBIBOJUTCS KaK CPEIHSS M3 IMOJIyUYEHHBIX CTY-

JIEHTOM 10 pe3yJibTaraM paboThl B CEMecTpe.

UtoroBast oreHka 3a CeMECTp BBICTABIIAETCS JIMOO TIO pe3ylbTaTaM
paboTel B ceMmectpe (B cCiy4ae TONY4YEHHs] CTYIEHTOM OIEHKHU-
«aBTOMaTay), JTHOO 3a BBHIMOJHEHNE UTOTOBOW 3a4eTHOW PabOThI, pe-
CTaBISIIOIIEH COOOM KOMIUIEKCHYIO 3alady I0 MaTephajaMm Kypca.
Ha 3agete cTymeHT Takke NMEET MPaBO MOBBICHTD OICHKY, OTYYEHHYIO
«aBTOMAaTOMY, BBITIOJTHUB 3a4€THYIO pab0Ty Ha 0oJiee BRICOKYIO OIICHKY.

3amaHus I CaMOCTOATEIBHON pa0OThI CTYJCHTY BBIJAIOTCS B BUJC
MEYaTHBIX MATE€PHANIOB W/HJIH AJIEKTPOHHBIX JaHHBIX. [lig pemeHus mo-
JYYEeHHBIX 3a7lad CTYACHT MOKET HCIIOJIb30BaTh JIIOOYIO CIIPaBOYHYIO
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JIATEPATypy, IporpaMMHOe obecrieueHre, CIICKTPAIbHBIE OMOINOTEKH U
0a3bl JaHHBIX, IOCTYIHBIE eMy. B KauecTBe pekOMeHAaH PUBOAUTCS
TuTepaTypa, AocTynHas B oubnuoreke HI'Y, Oubnuorekax u imabopato-
pusix xummdeckux nHCTUTYTOB CO PAH, a Taxke B cetu MHTEpHET.

7.

Y4eOHO-MeTONMYecKOe M HH(OPMALMOHHOE OlecreveHne

JUCIUILTNHBI

OcHoBHas IuTEpaTypa

1.

2

3

4.

5

T'opmon A., ®opn P. CniytHuk xumuka. M.: Mup, 1976.

Hepoym 3. CoBpemennsie MeTonbl SAMP s xumudeckux wuc-
cienoBaHuii. M.: Mup, 1992.

Koznos /. B., Koctun I'. A., Uynaxun A. Il. OcHOBHBIE PHUH-
LUIBI CIIEKTPOCKONMM M ee MpHuMeHeHue B xuMuH. HoBocu-
oupck: HI'Y, 2008.

Jle6ene A.T. Macc-CrieKTpOMETpHUSI B OPraHUYECKOW XMMUH.
M.: BUHOM. Jlabopatopus 3nanuii, 2003. 493 c.

IlenTun 1O. A., Bunkos JI. B. ®u3zndueckue MeTOIBI HCCIEIOBA-
Hus B xumun. M.: Mup, OOO «M3parensctBo ACT», 2003.
683 c.

EmpmoB  W.B., Hedemor A.A. Kypc mexkmmit. URL:
http://www.nsu.ru/xmlui/handle/nsu/655

JlonoHuTe/ILHAS JINTEPATypa

1.

3aukun B. I'., Bapnamos A. B., Muxas A. U., IIpocrakos H. C.
OCHOBBI Macc-CIIEKTPOMETPUH OPTaHUIECKUX COSAUHEHU. M.:
MAMUK «Hayxa/WaTepnepuoaukay, 2001. 286 c.

. Nonnn b.U., Bbpeusko K. II.. OcHoBbel ummynscHOi AMP-

cnektpockornu. HoBocubupek: HI'Y, 2002.

. Keppunrron A., Mak-Jleunan D. MarHuTHBI pe30HAHC U €T0

npuMeHeHue B xumun. M.: Mup, 1970.

. Ipeu 3., Bronemann @., Adpdonerep K. Onpeaenenue crpoeHus

opraHuyeckux coeguHeHuit. M.: Mup, 2006.

. Cumssepcreit P., baccnep I'., Moppun T. CriekrpoMeTprudeckas

UACHTU(UKALUS OpraHudeckux coenuHenuii. M.: Mup, 1977.
590 c.

. XmenpHuukun  P. A.,  bpoackuit E.C. Xpomaro-macc-

cnektpomeTpust (MeToapl aHATMTHIEeCKON XuMun). M.: Xumus,
1984. 216 c.
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IIporpamMmmHoe odecnieueHne U HHTEPHET-PeCyPChI

1.

hw

8.

9.

WurepHeT-nipeacTaBuTebcTB0 DakynbTeTa €CTECTBEHHBIX HAYK
HI'Y («Meroguyeckue mocobusi»). URL: http://fen.nsu.ru/
fen.phtml?topic=meth

. MaTepueT-nopran ¢yHIaMEHTAIFHOTO XHMHUYECKOTO 00pa3oBa-

uus Poccun. URL: http://www.chem.msu.ru.
Hayuno-nomyssipasrit noprai. URL: http://www.elementy.ru.
Xumnueckuii Matepuer-nopran. URL: http://www.chemport.ru.

. baza JaHHBIX HaL[I/IOHaJ]LHOFO HHCTUTYTa CTaHAApTHU3allUU U

TEXHOJOTUH CIIIA o CBOMCTBaM COEIMHEHUH.
URL.: http://webbook.nist.gov/chemistry/

. baza nannpIx HanpuoHanbHOro MHCTUTyTa COBPEMEHHON WHIY-

CTpuanbHOW Hayku U  TtexHonoruw, Smonms. URL:
http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi
baza manueix mace-criektpo. URL: http://www.massbank.jp/
ITporpammuoe obecrewenne Aldrich/ACD Library of FT NMR
Spectra.
[Tporpammuoe obecrniedenne ACD/Labs co BcTpoeHHBIM TeHepa-
TOpPOM ceKTpoB SAMP.

10.ITporpammuoe obecrieuenrie ChemOffice co BcTpoeHHBIM TreHe-

patopoM cnektpoB SAMP.

11.IlporpammHOe oOecrieueHHe MporpaMMa oOpabOTKH XpomaTo-

8.

macc-criekrporpamm Standalone Review Data ¢ moakiroueH-
HBIMHU JIEMOHCTPALIOHHBIMU 0a3aMHU Macc-CIIEKTPOMETPUYIECOM
nHPOPMALIUH.

MaTtepuajJbHO-TeXHUYECKOe o0ecnevyeHue JUCIUIITUHBI

IIpudopsi:
Cnextpometp SIMP Bruker Avance 111-500
HK-cnekrpomerp Varian 660 IR
Y®-cnexrpometp Carry 50
I"azoBrrit xpomaTo-macc-cnekrpomeTp Agilent 5973N EI/PCI
KoMmproTepHBIH TepMUHABHBIN KiIacc (6 pabodnx MecT)

MynsTUMe TUHHBIA TPOEKTOP, HOYTOYK, IKPaH.

24


http://webbook.nist.gov/chemistry/
http://www.massbank.jp/

9. 3anaHus AJsl CaMOCTOSITENbHOI PadoThI

Tema 1. Macc-crieKTpOMeTPHSA M XpPOMAaTO-MACC-CIIEKTPOMETPHS
BBICOKOI'0 pa3peleHus

I[Ipumepsl pereHust 3a1a4

Ilpumep 1.1
MoskeT i B YKa3aHHON CEpUU MOH ¢ MaKCHMAaJIbHOM Maccoi OBITh

MOJICKYJISIDHBIM M OOYCJIOBUTh 00pa3oBaHHE CIEAYIONIETo psna ¢par-
menTtoB: 130, 129, 126, 120, 113, 100...?

Pemenne

B kauecTBe MOJEKYISIPHOIO HaM IPEUIOKEHO PACCMOTPETh HOH C
m/e = 130. IIpu stom morepu cocrasisior: 1 (130-129), 4 (130-126),
10 (130-120), 17 (130-113), 30 (130-100). [ToTepu B anamazone ot 4 10
12 ManoBepOSITHBI AJ1s1 OPraHUYECKUX COSAUHEHUH, B TO BpeMs Kak JIBE
takue morepH, 4 u 10, Habmomarorcs. M3 4ero MOKHO CAellaTh BBHIBOJ,
410 UOH ¢ M/e = 130 He SBIIeTCS MOJICKYIISIPHBIM.

OTBeT: HET, HE MOXKET.

Ilpumep 1.2

MoseT M 4acTula ¢ MaKCUMaJTbHONH Maccoi OBITh MOJICKYJISPHBIM
HOHOM W OOYCIIOBUTH 00pa30BaHUE ClEAyoIIeH cepun (hparMeHTOB:
CsH13N30;, CgH12N30,, C7H10N302, CgH13N,O, CeH1sN3O, C7H1oNOs,
C;Hy3N,...?

Pemenne

B nanHOM mpuMepe HPUCYTCTBYIOT OpyTTO-(OpPMYIBI (pparMeHToB,
YTO MO3BOJISIET MPOBEPUTH MOTEHIIHAIBHBI MOJEKYISIPHBIA HOH Ha CO-
OTBETCTBUE TPEOOBaHMSAM K MOJIEKYJSIpHOMY HOHY. Takux Tpe®oBaHUi
yeTsipe. [IMK MoNeKyIsIpHOro HOHA JOJKEH:

1) uMeTh caMyro OOJIBIITYI0 MacCy B CIIEKTPE;

2) OBITh HEUETHOAICKTPOHHBIM;

3) ObITh cHOCOOHBIM 00pa3oBaTh BaKHEWIIME HOHBI C OOJBIION
Maccoil 3a cueT BEIOpOca peabHBIX HEeUTPAIbHBIX YacTHII,

4) BKIIIOYATh BCE DJIEMEHTHI, HAJUYHE KOTOPHIX B 00pasle MOXHO
YBHIETb 110 (PparMeHTHBIM HOHAM.
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ITo nepBoMy Kputepuio ykasauublii noH CgHi3N3;O, moaxomur, u3
MPEJCTABICHHBIX OH CaMBIi TsOKEMbI. Macchl BCeX OCTATbHBIX HOHOB
HUKE, YeM y HEro, W MPHU 3TOM He MOMaaaloT B 3alpellcHHbIe (MalloBe-
POSITHBIC) HHTEPBAJIBI IOTEPh MACCHI, T. €. U II0 TPETbEMY KPUTEPHIO HOH
CgH13N;0," MOXKeET OBITH MONEKYISPHBIM.

JIis BTOPOTO KpWUTEpUS HEOOXOAHUMO OMpPEACTUTh (HOPMATBHYIO
HEHACBIIIEHHOCTh R 1Mo Gopmyie:

R:x—£y+lz+1,
2 2

rae R — creneHs HEHACHIMIEHHOCTH, T. €. YHUCIIO KPAaTHBIX CBS3EH U ITHK-
JOB B MOHE; X, Y, Z — UHAEKCcH B Opyrro-hopmyne nona C,HyN,O,, B
HameM cirydae 8, 13, 3, 2 cCOOTBeTCTBEHHO, U3 YETO:

R=8-65+15+1=4.

ITpu pacuere popManbHON HEHACHIIIEHHOCTH MOPA3yMEBACTCS, UTO
BaJICHTHOCTh a30Ta paBHa 3. Eciu e ¢GopmasbHas BaTCHTHOCTh a30Ta
BBIIIIE (HAIIPUMEpP, B HUTPOTPYIIIES), TO AAHHBIA pacueT JAacT OMMO0Y-
HBIA pe3ynbTaT (OJJHAKO BCE PABHO MOJyUCHHBIH pe3ynbraT OyaeT yka-
3bIBaTh, YCTHOIJICKTPOHHBIN y HAC MOH WM HeT). B maHHOM ciydae pe-
3yJlbTaT pacyera HE MPOTUBOPEYUT THIOTE3C O TOM, YTO HOH
CgH13N3;O," aBnstiercss MonekynsapHbIM (Liefoe 3HaueHue (hopMaabHOM
HEHACBIICHHOCTH YKa3bIBACT HA HEUCTHOIIICKTPOHHBII HOH).

Opnako yactuna CgHyyN3O comepkut 14 atromoB BOJOpOaa, B TO
BpeMs Kak MpeArnoaracMblii MOJIEKYJIIPHBIA HOH — 13, T. €. 10 4eTBep-
Tomy kputepuio noH CgHisN3O," He sBIIsETCS MOTEKYIAPHBIM.

OTBeT: HET, HE MOJXKET.

Ilpumep 1.3

OnpenenuTe HHTEHCUBHOCTh Nuka (M + 8)" o OTHOLIEHHIO K MHKY
M" B Macc-CrieKTpe CoelMHeH s, COAEPIKAIIEr0 5 aTOMOB GpOMa.

Pemenne

Usoromsl 6poma, "“Br u *Br, oTiHYaoTCs M0 aTOMHBIM MaccaM Ha
2 eIMHUIIBL, T. €. OpOM, TaK e KakK M XJIOp, cepa H PsI APYTHX DIIEMEH-
TOB, SBJISICTCSI TaK Ha3bIBacMbIM (A+2)-3IEMEHTOM, TIe A — aToOMHas
Macca HaUMEHBIIETO MO0 Macce M3 PACIPOCTPAHEHHBIX W30TOIOB 3Jie-
MeHTa (B HameM ciiydae — °Br). [IpupoHas pacIpocTpaHeHHOCTh H30-
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TOIIOB OCHOBHBIX JJIEMEHTOB, BCTPEUAIOIIUXCS B OPraHUYECKUX COENIH-
HEHMSX, TpuBeAeHa B mpui. 1.7.

N3BecTHO, uTO MOH, comepkamuii N aToMoB (A+2)-3nemenTa, Oyaet
XapaKTepr30BaThCs KJIACTepOoM M3 N+ 1 MUKOB, OTCTOSIIUX JPYT OT
apyra Ha 2 a.e.M. IHTeHCUBHOCTD Ka)I0TO M3 3THX IMMKOB MOKHO pac-
cuuTaTh 1o Gopmysie OMHOMHAILHOTO paclpeeNeHHUS:

n(n-1a"?b*> n(n-1)(n-2)a"°b’
2! i 3! i
n(n-)(n-2)(n-3)a"*b* n(h-1)(n-2)(n-3)(n-4)a"°b’
+ 2 + 3 +...

(a+b)"=a"+na""b+

rae @ u b — mpupoaHOE COOTHOLICHHWE HM30TOIOB COOTBETCTBYIOLIETO
aneMeHTa (B HameM ciaydae st opoma 1 m 0,98; mis xmopa 1 u 0,325;
st cepol 1 1 0,044 (em. mpui. 1.7)); N — 41ciaI0 aTOMOB dIIEMEHTA B Yac-
tune (MoHe). UToObl yNpOCTUTH BBIYMCIEHHS, YAOOHO OKPYIJIATH pac-
MPOCTPAHEHHOCTH HM30TOIMOB OTHOCHTEIBHO APYT JApYra, Hampumep, B
HaIleM ciydae — u30torsl 6poma, 1:1 (xsop 3:1, cepa 25:1).

[ToxcraBnsieM HalM JaHHBIE, COOTHOILICHUE HM30TONOB 1:1, HyXHa
WHTEHCUBHOCTH IISITOro nuka B knactepe. Iluk (M + 8) Gyner mmeHHO
mateiM: M, (M + 2), (M +4), (M + 6), (M + 8):

55-1)-1°2.12 5(5-1)(5-2)-1°*.1® 55-1)(5-2)(5-3)-1°*.1°
21 " 3! i 41

°+5-1°1.1+

T.¢.1+5+10+ 10 +5.

Takum 00pa3oM, MHTEHCHBHOCTH 5-TO TIHKa B KJacTEpe MO OTHOIIE-
HUIO K TIepBOMY OyJieT B 5 pa3 Bbime. MOXXHO IPOMIIIIOCTPUPOBATH 3TO
Ha CIIEAYIOLIEH cxeme:
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Br5: Br5 pa Chrg 1
398,59
100+ 400,58
90

80

396,59
402,58

40
30
20

394,59
10 404,58

Relative Abundance
u
o
e b v e e P Do b T e

(=]

T T T ‘ T T 1T ‘ T T ‘ L ‘ T T T ‘ LI ‘ T T T ‘ T T 1T ‘ T T ‘ L ‘ L
395 396 397 398 399 400 401 402 403 404
m/z

Kak BuaHO W3 3a7a4u, HHTEHCUBHOCTh MOJICKYJISIPHOTO MOHA MOYKET
OBbITh MHOT'O MEHbIIIE HHTEHCUBHOCTH HU30TOIHBIX JINHUM, YTO 3aTPYIHA-
eT YacTo ompezaeneHue OpyTTo-GopMyIssl MO JHHUSAM BOJIHM3HM MOJICKY-
nsipHOTO MoHa. OJJHAKO HAJTMYHE XapaKTEPHBIX KIACTEPOB YNPOIIAET 3Ty
3aady, ITO3BOJISISI OMPENEIUTh YHCIO aTOMOB JIIeMEHTOB (A + 2),
BBIOpAB M3 M30TOIMHBIX MUK A paboThl (Jarne BCero — HauOONbIINA
M0 Macce U3 M30TOIHBIX MMUKOB (A + 2)-2JIeMEHTOB).

OmBer:M:(M+8)=1:5

Ilpumep 1.4

PaccuwnraiiTe 9ncio U OTHOCUTENBHYIO HMHTEHCUBHOCTH (B % OT Mak-
CHUMaJIbHOTO MHKA) U30TOITHBIX MHUKOB B KJIACTEPE MOJEKYJISIPHOTO MOHA
U1l AMOpOMIMXJIOpMeTaHa 0e3 yueTa H30TOIMHBIX TMKOB OT YIJIepo/a.

Pewenue
Bo3morxkHa cuTyarys, Korjaa B COeIMHEHUH MTPUCYTCTBYIOT OAHOBpE-
MEHHO J1Ba WK Oontee pasHbIX (A + 2)-3JeMeHTa, TO pacyeT WHTEHCHB-
HOCTEH B KJIACTEPE OCYIIECTBIIACTCS C TOMOIIBI0 MATPUYHOTO Tepe-
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muoxeHus. Hanpumep, mus qubpomanxiaopmerana CBr,Cl, B obmactn
MOJIEKYJISIpPHOTO HOHa OyzeT (0e3 yueTa M30TOMNOB yriepoaa) 5 mukoB (4
atoma (A + 2)-sJIeMeHTa AT KJIacTep MMEHHO B 5 IMHUKOB), OTCTOSIITHX
JpyT oT apyra Ha 2 a.e.M. Heo0XoauMo moacuuTaTh HHTEHCUBHOCTH IO
Ka)XJOMy H3 aTOMOB (A + 2)-371eMeHTa:

1) nBa atoMa XJIopa JaayT TpH IHKa ¢ cooTHomreHueM (3 + 1)° —
9:6:1;

2) mBa aToma GpoMa HamyT TPH MHKa ¢ cooTHomenmem (1 + 1)° —
1:2:1.

[Mony4yeHHBIE COOTHOIEHHS CIEIyeT MAaTPUYHO MEPEMHOXKHTH OJIHO
Ha JIpyroe:

(9:6:1) x (1:2:1) =9:6:1
18:12:2
9:6:1
9:24:22:8:1
[Tomygaem, uTto B Kiactepe OymeT MATh IMHMKOB HHTCHCHBHOCTHIO

9:24:22:8:1, wim, npuHUMas caMblii 60b1I0# 32 100 %, OTHOCUTEIEHEIE
uHTEHCUBHOCTHIO 37 %:100 %:92 %:33 %:4 %.

Ortsert: 37 %:100 %:92 %:33 %:4 %.

HCKOTOPLIC ClIydyau BHJAa HU30TOIIHBIX KJIACTEPOB HOHOB TraJIOTC€HCO-
ACPpKAIIUX 4aCTUIl MPUBCACHBI B IIPUJIL. 1.5.

Ilpumep 1.5

Unentudunupyiite MeTWIaTKaH MO MAacCC-CIEKTPY 3JIEKTPOHHOTO
ynapa.

Perienne

Heo0Oxoammo OoTMETHTH, YTO CPaBHHUTEIHHO JIETKO pEIIaeTcs 3aaava
Ha YCTaHOBJICHHE CTPOEHUS aIKaHOB, MMEIOIINX OIHO WJIH JABa Pa3BETB-
nenus. OmnpenencHue CTpoeHUS Ooyiee Pa3BETBICHHBIX AJKaHOB Macc-
CHEKTPOMETPHUIECKIM METOJIOM 3aTPYIHEHO.
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Abundance 43

9500 57
9000
2500
8000
FH00 85
000
E500
2200 ]
5000 7 7l
4500 7
40007
3500
3000
2500
2000 “ qg

13
126
T S | h‘ Jo 5 || 163 183 137 212

iz 0 40 0 80 100 120 140 160 180 200 220

154

[lepen HaMu Macc-CIIEKTpP, B KOTOPOM MPHUCYTCTBYET MOJICKYIISPHBIH
HOH ¢ M/Z = 212. D10 3HaYEHHE COOTBETCTBYET MOJICKYJISIPHOU (hopMyIie
Cis5H3,. YrieBomopo MeeT, COrJIacCHO YCIIOBHIO 33/1a4H, PA3BETBICHHOE
cTpoeHue (OAHO pa3BeTBicHHE). V3BecTHO, UTO (hparMeHTaIMs aIKaHOB
MPOUCXOANT TPEUMYIIECTBEHHO B MECTaX Pa3BETBICHUN — oOpasyercs
0ojiee yCTOHYMBBIA BTOPHYHBIA/TPETHYHBIA KapOokaTHoH. OOpaTum
BHUMaHWEe Ha THKHA 154-155. DT Maccel COOTBETCTBYIOT OpyTTO-
dhopmynam CyHy, u CiiH,3. MaTEHCHBHOCTS MOHOB 84 1 85, COOTBETCT-
Bytommx opyrro hopmyinam CeHip 1 CgH,z, 0THOCHTENIBEHO BBICOKA.

CornacHO yCJIOBHIO UMEEM MOHOPA3BETBICHHBIH METHJIAIKAH, TOT/Ia
B X0/I¢ (hparMeHTAIIUH JIOJDKHBI 00Pa30BBIBATHCS JIMHEHHBIE (PParMEeHTHI,
npyrumu cioBamu, pparmenThl Cyy u Cg — TUHEHHBIE, C Pa3pBIBOM CBSI3U
Y BTOPOTO aTOMa B IICTIH:

2 4 6 8 10 2 4

YuuThiBas MpaBUIO TTOTEPH HAMOOJNBIIETO pamukaia, OpyTTo-GopMyIry
aJkaHa, a Takxke (GopMymbl pparMeHToB, ModydaeM, yTo ¢pparment Cyy
notepsn jauHeiHbld Qparment C,; a ¢parment Cg — JNHHEHHBIN
dparment Cy. Mcxonms w3 3TOTO TMPHUCOCAMHSIEM KO BTOPOMY aTOMy
B IIETIM COOTBETCTBYIOIIUE (DPArMEHTHI:
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[Monyuuncs S-meTunrerpaaekas.

OTBeT: 5-MeTUNTETpaICKaH.

Ilpumep 1.6

Nnentndunupyite coequHEHUE IO MACC-CIEKTPY JICKTPOHHOU HO-
HU3AIHH.

Abundance

43

3000
8000
7ano
G000
5000
4000

3000 72
2000 23
1000 15 2 57
. | s 24 | | 339 (|45 s0s3 mm g3 | 74
me>T R Y 5 20 25 a0 35 40 45 B0 S5 B0 G5 70 75 &0
m/z L% [ m/z I, % m/z I, % m/z I, % m/z I, %

15 431 | 28 3,25 41 1,03 44 2,23 72 25,00
26 112 | 29 17,60 42 3,12 57 8,87 73 1,11
27 8,34 | 39 2,78 43 100,00 | 71 1,29

Pemenne

[Moutn m00yI0 Macc-CIEKTPOMETPHUECKYIO 3afady CleayeT Hauu-
HaThb C ONpEAETICHUS MOJEKYIIPHOIO HOHA U BO3MOXHOW OpyTTO-
(hopMy1teI (ecny, KOHEYHO, B TOM WJIM HHOM BHJI€ JOCTYITHBI TaHHBIE JJIS
3TOro pacyera). Ha ponb MOJEKyISIpHOrO HOHA TOIXOAWT HOH
¢ m/z=72. llpuHuMas ero MHTEHCHBHOCTH 3a 100 %, ompenenuM HH-
TEHCUBHOCTh (B % OT MHTEHCHUBHOCTH MOJIEKYJSPHOTO MOHA) CHTHAJa
u3oromnHoro muka (M + 1):
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111
| (%) =—""2_.100 % =4, 44.
w1 (%) =500 °

Tenepb onpeaearM 4UCIO aTOMOB YTIepoJa B COSAMHEHHH, JIISL 3TO-
r'0 Ha/I0 pa3/IenTh UHTEHCUBHOCTD B % moaenuts Ha 1,1:
4,44
N, =——=4,04.

Wtak, B HameMm COEOMHEHWH HAXOAsATcs 4 aroma yriepoaa, 4To B
cymme naet 48 a.e.M. u3 72, T. €. HSOOXOIUMO OXapaKTEPU30BaATh CIIe
24 a.e.M. YuuTHIBas, YTO MOJICKYJISIPHBI MOH MMEET YETHYIO Maccy, B
HEM He MOJKET OBITh aTOMOB a30Ta; €CciM ObUT OBl OAMH — TO Macca OblIa
OBl HEUETHOM, a JIBa — yXKE HE YKJIAJILIBAIOTCS B MOJIEKYJISIPHYIO Maccy.
JTO TarKKe HU cepa, HU XJop, HU 6pom. s gropa et motepu 19, octa-
€TCs OJIMH BapHaHT — OJUH aTOM KHCIIOPOJia, OCTAIbHOE — aTOMBI BOJIO-
pona. Mrak, 6pyrro-hopmMyiia mojyueHHOro coeaurenus — 31o C4HgO.

PaccuutaeMm crenenp HeHaCHIIIEHHOCTH R coenunenus (mogpoOHO O
pacyeTe CTeTIeHH HeHACKIIMEHHOCTH — B TIpuUMepax 2 u 7):

R=4-4+1=1,

T. €. Halle COCAMHEHHE MOXKET COJEpXKaTh OJHY IBOMHYIO CBSI3b WU
OAWH UUKI. TakoMy yCJIOBHIO MOTYT OTBEYaTh, [0 MEHbIEH mepe, 10

CTPYKTYP.

1 |C|’ 2 ﬁ 3
CH3—CH,—C—CHs CH3-CH,-CH,—~C—H

0
4 > 6 OH 7 OH
I>—CH2—OH )>CH3 ><
HO CHa
8 9 C|)H 10

CH,=CH-CHyCH,—OH  CH,=CH—CH—CHz  CH3~CH=CH-CH,~OH

B sT0il curyamuu cineayeT mpOBECTH aHANIM3 MOTEPh COCAUMHEHUS.
Hrtak, y HAC ecTh Cepusi OTHOCHTEIHLHO WHTCHCHBHBIX IHKOB: 72, 57
(72-15), 43 (72-29), 29 (72-43), 27 (72-45), 15 (72-57). Ilpu anamuze
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notreps U GparMeHTOB YA00HO MOJb30BaThes mpwi. 1.3 u 1.4, OTcyTcT-
BHE noTeph B 17 u 18 mO3BONISIET UCKIIOUUTDh U3 PACCMOTPEHUSI COCIU-
HeHwus, umetomue OH-rpynmy, crupthl, 1. €. 4, 5, 7, 8, 9, 10.

[Motepu B 15 1 29 COOTBETCTBYIOT YIJIEBOJAOPOAHBIM paaukaiam, CHs
n CyHs cOOTBETCTBEHHO, Takue MOTEPH HE XaPaKTEPHBI JUISI CTPYKTYPHI
3. IoTepro 29 Takxe MOKET JaBaTh U anbaeruy (Macca ¢pparmenta CHO
— 29 a.eM.). Ocraercsa cpaemate BBIOOP MeEXAy OyTaHaiemM H
2-0yTaHoHOM. BO3MOKHO MpoaHaIn3upoBaTh HOH C M/Z = 43 C 1eIbio
YCTaHOBJICHUSI €T0 COCTaBa, MOCKOJbKY W3BECTHA WHTCHCHUBHOCTH H30-
TomHoro muKa (M/Z = 44) k Hemy:

2,23

=22 =203,
100-1,1

Takum oOpasom, (hparMeHT ¢ M/Z = 43 WMeeT B CBOEM COCTaBe /Ba
aToma yriepoaa (24 a.e.M. cymMMapHO), aToM Kuciopoaa (16 a.em.) —
MOCKOJIbKY HHBIX BapUAHTOB HET, M TPH aTOMa BOJIOPOJIA, BCETO B CyMMeE
— 43 a.e.m., C,H30. Takoii GpparMeHT He XapaKTepeH IJIs ajibICTHIIOB,
3aTO XapaKTepeH /IS KETOHOB, M3 YEro OCTAeTCs OIUH BapHaHT —
2-0OyTaHOH.

OtBeT: 2-0yTaHOH.

Ilpumep 1.7

Kakyio cTpykTypHyt0o HH(POpPMAIHMI0O MOXHO HW3BJI€Yh W3 Macc-
CIIEKTpa OPraHUYeCKOro COCAUHEHUS, MpeCTaBIeHHOro Ha puc. 3?7 Us-
BECTHO, YTO MHTEHCUBHOCTH cHUTHANOB ¢ M/e 137 u 138 paBHbl 76 % u
6,2 % COOTBETCTBEHHO.

Pemenne

CHauaja pacCMOTPUM 00JIaCTh MOJICKYJISIPHOTO MOHA, TTUKH C Macca-
mu 137 u 138. MosekynspHbIM HOHOM SIBIISICTCS MK ¢ M/e = 137, nuk ¢
m/e = 138 sBasiercst u3oTonMHBIM. HeueTHas Macca MOJIEKYISIPHOTO HOHA
YKa3bIBaeT Ha TO, YTO B MOJIEKYJIE MOXKET OBITh HEUETHOE YUCIIO aTOMOB
azota (1,3,5uT. n).

WNurtencusnoctu B 76 % u 6,2 % COOTBETCTBEHHO MO3BOJIAIOT MPO-
BECTH BBIABIIEHHE OpPYyTTO-(pOPMYJIIBI BEIIECTRA.
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Abundance 137

Bl
30007

30007
70007
£0007

£5

50007
40007
30007
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] e
2000 . ‘ i
1000 {30 41 |

JS TN les b Ll e e g
miz-> 1 3 40 50 B0 70 g0 a0 100 110 120 130

Jyis 3TOoro HEOOXOIMMO pa3[euTh WHTCHCHBHOCTh IIMKAa HOHA
(M + 1)" Ha MHTEHCHBHOCTb IHKa MOJIEKyJIIpHOro HoHa M’ (B Hariem
CiIydJae — MHTEHCUBHOCTH MUKOB 138 1 137 COOTBETCTBEHHO):

6,2 %
( 138) 100 = ( ) 100 =8,16.

|137

[Tomydyennsrii pe3yabrar HeoOXomuMo moaenuth Ha 1,1 — mMeHHO
Takoi BKIaj B M30TONHKIH muk (M + 1)" BHOCHT KaskIblil aTOM yriaepo-
1, BXOAALINNA B cocTaB MoseKysl (pui. 1.1), T. e.

816—7 42.
11

[Tomygennoe wmcio 7,41 He sBIsIeTcs mEIbIM. MOXKHO TIPEIITOIIo-
XKUTh, YTO B COEJUHEHWH MOTYT OBITH 7 aToMoOB yriepona (cp. ¢
mpwi. 1.1). C y4erom TOro, 4To BKJAJ aTOMa a30Ta B WHTCHCHBHOCTH
usoronHoro nuka (M + 1) cornacno npun. 1.2 coctasaser 0,37, To Xo-
pOIIO TOAXOAWUT TaKOil BapHaHT — B MOJIEKyJIe 7 aTOMOB yriiepoja
OJIVH aTOM a30Ta, B CyMMe:

7-12+ 1-14 = 84 + 14 = 98 nanpTOH.

MonekynspHasi Macca ke coctaBiseT 137 naiabToH, T. €. «HEAOCHA-
qay:

137 — 98 = 39 nanbTOH.
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3T0 MOTYyT OBITh aTOMBI BOJOPOa, HO 39 CIMIIKOM MHOTO Ha 7 aTo-
MOB yriepona. MOXXHO NPeAnoOXHUTh, YTO B MOJIEKYJE COAEpKarcs
ele aTOMbl KUCIIOPOa, OJIMH WK JiBa. ECITM 0fIMH, TO Ha BCIO MOJIEKYITY
ocraercs 23 aToma BOIOPOJA, YTO OMATH-TAKH MHOTO ISt 7 aTOMOB YT-
nepona. Ecnu mpeamnonoxkuth Hamuuue JBYX aTOMOB KHCIOpOJa, TO OC-
TaeTcs CeEMb aTOMOB BOZOPO/A, YTO BIOJIHE COOTBETCTBYET PEaTbHOCTH.
Urak, 6pyrTo-popmyna coenunenns C;H;NO,.

B mpunnune, yxe u3 OpyTTo-GOpMYyNBl BUIHO, YTO COOTHOIIICHHE
Yrciaa aTOMOB YIJIepoJa U BOAOPOA YKa3bIBaeT HA BO3MOXKHYIO apoMa-
THYECKYIO TPHUPOJY COSAMHEHHS — CIIHIIKOM Majio aTOMOB BOJIOPOJA.
OnpenenuM GhopMaIbHYIO HEHACBIIIECHHOCTh R coenuueHus:

R=x—ly+£z+1,
2° 2

rae R — crerneHb HEHACHIIIEHHOCTH, T. €. YHCIIO KPATHBIX CBSA3CH W ITHK-
JOB B MOHE; X, Y, Z — UHAEKCH B OpyrTo-hopmyne nona C,HyN,O,, B
HameM ciydae 7, 7, 1, 2 COOTBETCTBEHHO, U3 YETO CICAYET:

rR=7-L7:1q41o5,
2 2

Utak, coennHeHne NpPEANONOKHUTENbHO COACPKUT B CyMMeE 5 ABOM-
HBIX CBSI3EH M LIUKIIOB.

Crnenyromuii 3Tan — 3TO aHAJIN3 CTPYKTYPhl MOJICKYJIBI 110 XapaKTep-
HBEIM JIMHUSAM Macc-criektpa. Hammuwme muanm 91 (KaTHOH TPOTHUIHS)
YKa3bIBa€T Ha apOMAaTHUYECKOE SIIPO, MPOM3BOJHOE TOMYOJa HIIH MPOH3-
BoxHoe anmauHa (cM. mpwit. 1.4). ITux ¢ m/e = 77 TONBKO YKPEIUIAET 3Ty
JIOTAJIKY.

Hanee ectb motepu B 16, 30 u 46 (137-121, 137-107, 137-91), xoro-
pble YKa3bIBalOT HA BO3MOYKHOE HAJIMYKME B COCAMHEHWH HUTPOTPYIIIBI
(cm. mpum. 1.3), 9TO HE NMPOTHBOPEYMT JAHHBIM M3 aHanIHu3a OpyTTO-
¢opmynsl. Ho mporuBopeunT naHHBIM pacueTa (popmMalibHONW HEHAchI-
HIEHHOCTH R — ee pacueT mpoBOOUTCA B MPENNOIOKEHHH, YTO a30T
TPEXBAJICHTEH, B TO BpeMs KaKk B HUTPOIPYIIIE a30T (OPMaIbHO SATHBA-
JICHTEH.

Urak, nmeem apomatuueckoe sapo (Maccoil 75-77 manbToH) M HUT-
porpymnmy Maccoii 46 nansToH. Torzma Ha Bce OCTaJIbHBIE TPYIIIBI OCTa-
ercs (137-46-75 wmm 77) = 14-16. D1oit Macce, COCTOSIIIEH TOIBKO U3
aTOMOB YIJIEPOAa U BOJAOPOJA, COOTBETCTBYET METHJIBHBIA paauKail —
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CHj;. Takum o6pa3om, Hallle COEJIMHEHHUE COCTOHMT W3 apOMaTHYECKOTO
siipa, HUTPOTPYIIBI M METHILHOTO PaUKaia, T. €. IPeJCTaBIIsIeT cO00M
HUTpoTonyos. OOpaTM BHUMAaHHUE, YTO (OpPMabHAS HEHACHIINIEHHOCTh
ATOTO COCAMHEHMsI Bcero 4 (Tpu (hOpMaIbHO JBOMHBIC CBSI3U B apPOMATH-
YECKOM SIJIPE U OJIUH IIHKIT).

OrBer: HUTPOTOJIYOJI.

3agauu 1)1 caMOCTOATETbHOM paﬁDTbl

3aoaua 1.1. Moxer mu B yKa3aHHOW CEpUHM MOH C MaKCUMaJIbHOU
Maccoii OBITh MOJICKYJISIPHBIM U O0YCJIOBUTH O0pa30BaHUE CIICAYIOIIETO
psaaa GpparMeHTOB:

a) 130, 129, 126, 120, 113, 100..;

0) 144, 143, 142, 141, 140, 127, 126..;
B) 163, 162, 148, 145, 134, 120...;

r) 124,123, 111, 109, 107, 106, 96, 95...7
ApryMeHTUpYITE CBOI OTBET.

3aoaua 1.2. Moxer N1 B yKa3aHHOH cepHU WUOH C MaKCHMalbHON
Maccoil OBITh MOJIEKYJIAPHBIM U OOYCIOBUTH MPH 3JEKTPOHHOW HOHM3A-
UM CIEYIOIINE CEPUH PParMEeHTOB:

a) C1oHs, C10H7, C1oHe, C10Hs, CgHe, CeHs...;

6) C7H7C|O, C7H6C|O, C6H6C|, C7H70, C7HGO,

B) C1oH14, C10H13, CoHi1, CoH1o, CgHo, C7Hs...;

r) CioHiN, CioHuN, CoHgN, CgH7N, CoHyy...7

AprymeHTHpyHTE CBOM OTBET.

3aoaua 1.3. Onpenenure 3JIEMEHTHBIH COCTaB COCIAUHEHHUS C MOJIC-
KYJSIpHBIM BecoM 123, eclii B Macc-CIIEKTPEe 3TOT0 BEIIeCTBa MHTCHCHB-
HocTH nuHui 123, 124 u 125 paBusl 71, 5,1 u 0,43 MM COOTBETCTBEHHO.

3aoaua 1.4. PaccunTaiiTe MHTEHCUBHOCTH ITMKOB KJIACTEpPa MOJICKY-
JISIPHOTO MOHA JUIS CIIEAYIONUX COeJMHEHUH 0e3 ydera M30TOIMHOTO COo-
CTaBa Mo yrIIepoy:

a) Opomodopm; 0) TPUXJIIOPITHIICH;

B) CEpOYTIEpO; ) OpoMXIIOpOEH301.
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OtBeT IIPUBECTU B IMPOLCHTAX OT MAKCHUMAJIbHOI'O IIMKa B KJIaCTEpPE
NEPCUUCICHUCM MACCOBOI'0 YnCjia MMKa 1 UHTCHCUBHOCTU B IMPOLCHTAX
B CKOOKax pAaA0OM € MaCCOBBIM YU CIIOM.

3aoaua 1.5. Omnpenenure CTPOCHHE COSAWMHEHHS IO MPEIACTABICH-
HOMY HM)K€ Macc-CIeKTpy. MoJeKyIspHbIi Bec coeanHeHus 156, un-
TEHCUBHOCTH JiuHUK HoHa (M + 1)* cocrapnset 2,4 % OT HHTEHCUBHOCTH
JIMHAM MOJIEKYIISPHOTO MoHa M.

Abundance

3000
8000
7000
5000
5000
4000
3000
2000
1000

14

29

i

156

127

141

iz 0

110
100 110 120 130 140 150 180

3aoaua 1.6. Onpenenure CTPOCHUE COCAWHCHUS MO MPEICTABICH-
HOMY HIKE Macc-CIeKTpy. MoJeKyIsIpHBIN Bec coenHeHus paBeH 102,
MO JIAHHBIM 3JIEMEHTHOT'O aHAJIN3a BEIIECTBO COACPIKUT TOIBKO YTIIepoI,
BOJOPOJ U KUCIIOPOJ; HHTEHCHBHOCT TMHUM MoHa (M + 1)" coctaBnser
5,9 %, a uaTeHcHBHOCTH JuHMU (M +2)" — 0,6 % OT MHTEHCHBHOCTH
JIMHMH MOJIEKYIISIPHOTO HoHa M.

Abundance

90007
20007
7000
£000 7
50007
400073
30007
20007
100073

1518

L]

=]

‘ a1 ||| I

E0

a7

74

& ‘ 83, | gz 1003

miz-» U

10

2

2E9
L.
0 30

40

50
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3aoaua 1.7. Coenunenne CipoH100, mMeeT macc-CrieKTp, MpeacTaB-
JICHHBIN HIDKe. UTO MOXKHO CKa3aTh O CTPOCHHUU 3TOTO COSAMHCHUS?

Abundance

30007
2000
70007
G000
5000
40007
30007
2000
10004

&1

28
33
.||,. L !I

103

102

7 Bl
AL .

13

IRE
|

162

mizs 0

20 30 40 50 60

‘0 80 90

100 110 120

130 140 150 160 170

3aoaua 1.8. Onpenenure CTPYKTYpHYIO (OPMYIY COCIUHEHHS I10
MIPEACTABICHHOMY HIDKE MaccC-CIeKTpy. M3BEeCTHO, YTO NPH DHEPTHU
nouusarmy B 10,5 B oTHOILIEHNE MHTEHCUBHOCTEN TMHUI ¢ m/e = 122 u
123 cocraBnser mpumepro 11:1.

Abundance

30007
2000
70004
G000
5000
4000
30004
200017
10007

3|9
27

15 ]
e

7

a1

[=3a] ‘
| H55 |IL| ?ﬂ |

107
1l

a3
I|‘| 103

122

miz-» U

10 20 20 40

50 B0 70 20
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3aoaua 1.9. Coenunenne CsHi 0O, umeer macc-criekTp, H300pakeH-
HeIl HIDKe. [Ipeanoxure CTpyKTYpHYIO (GOpMYIy COeTUHEHHUS.

Abundance

30007
20007
70007
G000
50007
40007
30007
20007
10007

15 o

‘18

L

43

39‘

59

55

74

7

g7

a0 1102

mdz- 0

10 20

a0

40

50

&0

70

an

90 100 110

3aoaua 1.10. B macc-crieKTpe COCIUHEHUS C MOJICKYJISIPHBIM BECOM
138 muunm ¢ m/e 138, 139 u 140 umerotr naTeHcuBHocTu 43,00, 3,30 u
0,26 %. [Tpeanoxute CTPYKTYPHYIO GOPMYITY COSAMHEHHUS.

Abundance

50007
80007
70007
50007
5000
40007
30007
20007
10007

3
5]

33

52

£5

20

75

32

[¥=)
=

108

138

121
m

miz-> 0

10 20 W

40

53
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50

60
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3aoaua 1.11. Vpentuduuupyiite COCIUHECHHE [0 MAacC-CIEKTPY
ANIEKTPOHHOHN MoHM3aImu. [lpemioxkure CTpyKTypHYI0 GOpMYITy JaHHO-
IO COCIMHEHUSI.

Abundance

5000
50007
70007
50007
50007
40007
30004

43

58

57

229 EE a5
2000 100
o LT 1 | L | I AN %3 98‘
m/z->1 10 20 a0 40 50 B0 70 a0 a0 00 10
m/z I, % m/z I, % m/z L% [mlz| I,% m/z I, %
14 4,70 31 0,80 49 0,30 59 3,80 83 0,80
15 27,12 37 1,60 50 1,40 65 0,30 84 0,30
16 0,70 38 3,60 51 1,50 67 2,50 85 21,92
18 0,60 39 25,22 52 0,40 68 0,30 86 1,27
25 0,30 40 3,80 53 1,70 69 1,20 87 0,10
26 3,50 41 37,03 54 0,40 70 0,20 91 0,10
27 24,22 42 12,41 55 2,90 71 0,40 100 15,71
28 3,60 43 100,0 56 2,10 72 1,20 101 1,10
29 23,92 44 4,20 57 37,53 81 0,20 102 0,10
30 0,80 45 1,60 58 60,17 82 0,20

3aoaua 1.12. Omnpenenurte 3JIEMEHTHBI COCTaB COCIUHCHHS, CO-
CTOSIIIIETO, 110 JIAHHBIM 3JIEMEHTHOTO aHaJIH3a, TOJIBKO U3 aTOMOB KHCIIO-
pona, yriepoaa u BoJIOpoja, C TOYHBIM 3HAYEHHEM MOJICKYJISIPHOTO Beca
158,0368. B ykazaHHOI Macce CIIOKEHBI TOJIBKO aTOMHBIE MACChl CaMBbIX
pacnpoCTpaHeHHBIX H30TOIOB BXOJISIINX B COCAMHEHHE 3JIEMEHTOB.
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3aoaua 1.13. Onpenenure CTPYKTYypy COSAMHEHUS IO MAaCC-CIEKTPY
ANIEKTPOHHON HOHU3AIUH.

Abundance 9

9000

8000

7000

5000

5000

4000

3000 2

20007 57 149
10007 33 ‘ & 5 .

| la2 A | 85 | 110e 190 13:

miz 0o Ty B0 B0 7 B0 90 00 110 120 130 140 180 180
Mz 1L,L% [mz[1,% [mz[ L% [ mz [1,% [mz]1,%
27 6,58 41 1,05 63 2,10 91 1,49 150 | 1,68
29 291050 |140 |64 |236 |92 |341 |151 010
38 1,95 51 5,00 65 8,28 93 100,0

39 | 713 |52 138 |66 |819 |94 |73

40 1,02 57 13,80 | 77 6,30 149 18,00

3aoaua 1.14. Onpenenure CTPYKTYPY COCIMHECHHSI 10 MACC-CTIEKTPY
ANIEKTPOHHON HOHU3AIUH.

Abundance

al

76

103

50 B 1L, 63 ﬂﬁl &7 90 39 ?4
miz->0 30 3/ 40 45 B0 B BOD BR VD VYA 80 B85 90 585 100 105 110

m/z 1, % m/z 1, % m/z 1, % m/z 1, % m/z 1, %
27 1,67 50 16,20 63 2,97 76 35,30 104 8,18
37 3,28 51 8,85 64 1,53 17 5,55 105 0,24
38 3,26 52 4,75 73 1,75 88 1,01

39 4,30 61 1,58 74 4,95 99 1,42

49 3,11 62 1,53 75 8,60 103 100,00

41




3aoaua 1.15. Onpenenure CTPYKTYPY COCTHMHECHHSI 10 MACC-CTICKTPY
ANIEKTPOHHON HOHU3AIUH.

Abundance 4

3000
80007
7000
50007
5000 108
4000
30007

2000 27 |

1 |I 3|9|| | 1?5
T T I T T AT AR RS En A L aRE T aap T
m/z I, % m/z I, % m/z I, % m/z I, %
27 11,70 42 7,06 108 46,60 135 3,53
28 3,53 43 100,0 109 29,80 150 20,00
39 3,92 44 3,33 110 2,35 151 1,55

41 19,60 107 2,35 134 1,18 152 1,01

150

3aoaua 1.16. llpeamonoxure CTPYKTYpy COEOUHEHHUS MO Macc-
CIIEKTPY AJICKTPOHHOI HOHU3ALIUH.

Abundance g5 174

20001 50

1000 €9 ar
500 1 U I | Ml 10s w3tz 1a s

miz>0" 720 30 40 B0 B0 70 B0 40 100 110 120 130 140 180 160 170 180
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3aoaua 1.17. Onpenenure CTPYKTYPY COCIHMHECHHSI 10 MACC-CTICKTPY
ANIEKTPOHHON HOHU3AIUH.

Abundance

390007
0007
7000
E000
50007
40007
30007
20007
10007

45

73

13

146

2 a9 | 5558 7 ga onos 115 144
mizs 0T g eg en 70 g0 a0 ion 110 120 130 1460 180
mz [ 1,L% [ miz [ 1,% [mz] L% [miz][1,% [mlz] 1,%
29 1,83 | 45 14,60 | 69 1,68 75 3,36 133 | 1,71
31 | 128 |46 |095 |72 |231 |115|140 | 146 | 8,59
43 6,82 | 58 154 | 73 100,0 | 131 | 24,90 | 147 | 1,44
44 | 152 |59 |345 |74 |837 |132|391 |148 | 0,60
3aoaua 1.18. Onpenenute CTPYKTYypy COSAMHEHUS IO MAaCC-CIEKTPY

3JIEKTPOHHON MOHU3AIUH.

Abundance

9000 7
2000
7000
EO00
5000 7
4000 7
30007

a0

50

75

32

122

163

E4
2000 63
1000 23 i
o I [ R |H Y [ O O V= P - B - - N
mez-ET o 30 40 L] EO 7o a0 90 100 110 120 130 140 150 160 170
m/z L% Tmz] L% [Tmz]1,L% [mz] 1, % m/z 1, %
26 2,89 | 39 8,01 | 61 2,68 | 76 79,90 | 152 2,55
27 3,81 | 45 3,10 (62 | 4,46 |77 6,69 | 168 94,40
28 2,96 | 46 359 | 63 16,6 | 91 1,21 | 169 7,02
29 2,92 | 49 2,67 | 64 18,10 | 92 44,00 | 170 1,00
30 100,0 | 50 | 64,10 | 65 1,40 | 93 2,92
31 7,63 | 51 8,65 |73 | 3,58 107 | 1,03
37 7,07 | 52 322 | 74 22,90 | 122 | 36,30
38 10,40 | 53 1,77 | 75 78,60 | 123 | 2,57
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3aoaua 1.19. Orpenenure CTPYKTYpPy alUKIMYECKOTO COCTUHEHUS
0 MAaCC-CIIEKTPY AIEKTPOHHON HOHU3AIIHH.

Abundance

15
by

27

25|

43

41

47 5|5 &0

57

73

1 an

on
a3

iz 0 10

20 30

40

50

B0

7 a0

a0

1, %

m/z

1, %

m/z

1, %

m/z

1, %

m/z

1, %

27
29
37
38

39,10
5,74
2,10
2,98

39
40
41
42

15,90
2,20
46,40
9,76

43
44
45
58

100,0
2,87
14,10
3,12

60
71
73

88

1,29
1,86
27,80
9,12

89
90

0,40
0,04

3aoaua 1.20. Onpenenute CTPYKTYPY COCIMHECHHSI 10 MACC-CTIIEKTPY
ANIEKTPOHHON HOHU3AIUH.

Abundance

75

95

109

123

L 133 1480

169 158

8 20

218

219

100

120

140

1E0

180

200

220

m/z

1, %

m/z

1, %

m/z

1, %

m/z

1, %

75
76
81
94

19,40
1,32
0,51
3,82

95
96
123

46,80
3,13
100,0

124

7,86

125
188
217
218

0,44
2,06
3,35
28,40

219
220

4,12
0,32
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Tema 2. CﬂeKTPOCKOHI/lﬂ SIACPHOT0 MArHUTHOI'O pe€30HaHCa

IIpumeps! perenns 3aga4

Ilpumep 2.1
Onpenenuts cTpoeHne coeauaenus coctaBa CsHi,.

—0.88

—0.86

.86

—0.84

Pemenne

W3 cocraBa W nmama3oHa CIIEKTpa MBI BHUAWM, YTO MMEEM JIEIO C
amudaruaeckuM coequHenreM. Curaan Ha 0,85 M.JI. OTHOCHTCS, CKOpee
BCero, K MeTwibHbIM TpymmaMm CHj, a octaBmuecs Ba CUTHaia pacro-
JIO’)KEHBI B 00JIACTH, XapaKTePHOU JUISI METUJICHOB. AHATU3UPYS BEITHYH-
HY HWHTETPAJIOB, TOJIy4aeM, YTO B HAIllEM COCJIWHEHHH TPUCYTCTBYET
onna rpynmna CH,, oxna rpynma CH u tpu rpymmsr CH3. Takoii packian
MOJIHOCTBI0 COOTBETCTBYET OpYTTO-(popMyJie, MPEeAIOKEHHONW B 3a1aue.
OTKIIOHEHUE BETMYMHBI HHTETpaa OT 9 SBISIETCS JOMYCTUMBIM U MOXKET
OBITh BBI3BAHO KaK HEKOPPEKTHBIM BBHIOOPOM JMaria3oHa WHTETPUPOBA-
HUS, TaK U HETIOJHOW peslakcaliueil MeTUIHHBIX MPOTOHOB B XOJI€ JKCIIe-
puMeHTa. AHanu3 curHaina Ha 0,85 M.JA. MOKa3bIBaeT, YTO JTAHHBIN CUT-
HaJl MPEICTaBIseT cOO0H MEPEKPHIBAHNE HECKOJIBKUX CHTHAJIOB: {TpHU-
eT 1 ayoser} nubo {TpPUIUIET, CHHTJIET, CHHTICT}. TPHUIIET MOXET
o0pa3oBaTbcs NMPU PACHICIUICHUH HA JIBYX MPOTOHAX, T. €. UMeeM (Qpar-
MeHT CH3-CH,. I[pu sToM MeTHICHOBas rpylina, pacIieIIsioascs Ha
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METWIBHOH, OyZeT maBaTh KBapTeT. B Hamiem ke ciydae MbI BUAMM B
curnasnie CH, He 4eTwipe, a MATH JIMHUIA, TPUYEM HE COOTBETCTBYIOIIUX
TpeyronpHuKy Ilackans. TakuM oOpa3oMm, MBI MOXKEM IPEIIIOJIOKHTS,
9TO 3TO J[Ba KBapTeTa, HAJOXKUBIIUXCS APYT HA JPYyra, YTO BOSMOXKHO B
ciryyae gparmenra CH3-CH,-CH. U neiicTBUTENbHO, HUKAKYIO APYTYIO

IPYIIy CloJa He MPUCOEAUHNUTD. B pe3ysbrare mojaydacTcsi COeTMHEHHE
2-metmnbyran (CH;-CH,-CH(CHa),).

Ortser: 2-metunoyTan (CHs-CH,-CH(CH,),).

Ilpumep 2.2
Onpenenuts crpoeHne coeanaenus cocrtaa CoHj,0.

2.28

3.70

—6.98

Pemenne

AHanu3upys CHeKTp, BUAUM, YTO COSJAMHEHHUE BKIIIOYACT B ce0s apo-
MaTHYeCKyI0 obOyacth (B paitione 7 Mm.a.) u amudarudeckyro (2,3 u
3,7 m.1.). Ilpuuem oGiacte B nuamnasone 3,5-4,5 M.1. xapakTepHa s
MMPOTOHOB METHJILHBIX U METHJIECHOBBIX TPYII, HEIOCPEIACTBEHHO CBS-
3aHHBIX C aTOMOM KHCIIOpOJa, a 3HadeHue 2,3 M.JI. — I METHUIbHBIX
TPYII, PUCOCTUHEHHBIX K apOMaTHYECKON cHCTeMe (HanmpuMmep, TOJTy-
o). UHTerpanbHas MHTEHCHBHOCTH MOKA3bIBAET, YTO TPHU MPOTOHA CO-
JIEP’KaTCS B apOMAaTUYECKOM KOJIBIIE, TPU MPOTOHA HAXOJSATCS B TPYIIIIE,
CBSI3aHHOHM C aTOMOM KHCJIOPOJa, U IIECTh MPOTOHOB — B IPYIIIE, COOT-
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BeTCTBYyIOIEeH curHaimy Ha 2,3 m.n1. Takum obpazoM, moimydaercs Habop
¢parmenToB: CgHs- (apomatuka), CH3-O-, 2xCHjs-, 9T0 MOIHOCTEIO CO-
OTBETCTBYET OpyTTO-hopmyie. OCTaaoch ONPEISIUTs XapaKTep U I0-
PSIOK 3aMelneHrst OEH30JIBHOTO KOJbIla. B apoMaTHyeckoit 001acT Mbl
BUJIUM CHIJILHOCBSI3aHHYIO0 OOMEHHYIO CHCTEMY TpeX MpoTOHOB Tuna AB,
(BctaBka B cmekTpe). OO0 3TOM CBHUACTENBCTBYET CHIBHBIA <«3((heKT
HsC KPBIIM». JTOT (aKT M PaCIICIUICHUE CUTHAIOB

© Ha myonet (7,0 m.a.) u aybner myoneros (6,9

M.J.) TOKa3piBaeT, 4ro mepex Hamu 1,2 3-

Hsc CHS
3amemnieHHoe Koublo. COBIMAJieHHe CHUTHAJIOB
METHIBHBIX TPYIIT Ha 2,3 M.I. TOBOPUT O TOM,
YTO TIpea HaMU CHMMETpUYHas CTpyKTypa. Ta-
KUM o0pazom, MBI OJIy4aeM 2,6-
JIUMETUIIAHU30.

OrtBet: 2,6-IMMETHUIaHU30I.

Ilpumep 2.3

Ha monke ¢ peaktuBamu cTosiia ctapasi 0aHKa ¢ KAKMM-TO OEJbIM T10-
pomikoM. Ha mnorepToil »STHKeTKe 3HAaYMJIach 3arajovHas HaJAIUCh
«...oBas kucinoray. Ha ocHoBanuu criektpos SAMP onpenenure, 4To 310
3a kucyota. Temneparypa miasnenus — 139-142 °C.

Pemenne

B npeicTaBieHHOI 3aaue 1Ba CIEKTpa: CIEKTp Ha sipe "H u crekTp
Ha aape “°C (Broad band). 13 mpoTOHHOro CreKTpa BHIHO, UTO ITO alld-
(datudeckas kuciora, coaepkamas CHs-rpymmy (1,25 m.1.). OtcyTcTBHE
paciienyieHrsl Ha CUTHaJaX TOBOPHUT O TOM, YTO B3aUMOACHUCTBHS MEXKIY
MPOTOHAMHU B 3TOH KHCJIOTE HET, T. €. BCE MPOTOHCOIAECPIKALINE TPYIIIBI
PaCITOJIOKEHBI TaJieko (MUHUMYM depe3 aToM) Ipyr oT apyra. CurHai B
obmactu 2,67 moxet npuHamiexkats rpymre CH, nmu CH.  O6xacTs B
paiioHe 5 M.I. XapakTepHa IS HPOTOHOB HpPH SP’-HOPHIM30BAHHOM
aToMe yriepojaa JIU0O0 JIIs «IIOABMKHBIX» TpoToHOB OH-rpymm.

AHanu3 yriepoAHOTO CHEeKTpa MOKa3bIBAaeT, YTO B COCNWHEHUH IMPH-
CYTCTBYIOT JABE HEIKBHBAJICHTHBIC KapOOKCHIBHBIE TpyHnbl (00jacTh
180 M.4.), a TakKe elle TpY THIa aTOMOB yriiepoja B aau(aTudecKon
obnacru.
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VYBenuurBas BABOE 3HAUEHHS MHTETPAJIOB B IPOTOHHOM CIIEKTPE, MBI
MOJTyYaeM /IB€ HEIKBHBAJICHTHBIC KapOOKCHIIBHBIC I'PYHIBI (B MPOTOH-
HOM CHEKTpe OHH JAlOT OJMH CHUTHAJ, TaK KaK IPOTOHBI HAXOISTCS B
oOMeHe Mexay co0oi u mpoToHamu Bofbl), ogHa CH,-rpymnma u aBe 9k-
BUBAJICHTHbIE METHJIbHBIC TpymIbl. CyMMu-

pyq 3TO C JaHHBIMH YTIEPOIHOTO CIEKTPA,

nmomygaeM: 2x-COOH, 2x-CHj, -CH,-, -C-.

CoOupast Bce BOEIWHO, MOJy4yaeM, 4TO KH-

CIIOTa Ha IMOJIKE — 2,2-TUMETHIITHTapHAasL. o OH
OrtserT: 2,2-TUMEeTHIIAHTapHas KUCIIOTa. H O
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Ilpumep 2.4

OmpenenuTs cocTaB PEakIMOHHOW CMECH, MOJTyYCHHOH B XOJ€ CHH-
Te3a nponwiainerara. Pacrsopurens — CDCls.

4.040
4.026
4.013

N4l

3.603
3.590
3.576

s
3
\ R
—2.148
—2.042
767
686
673
672
658
657
643
630
629
615
592
577
961
955
946
940
931
925

Pemenne

B mpencTaBieHHOM CIEKTPE BHUAWM YEThIPE MHTCHCHUBHBIX CHTHANA,
CooTHeceM UX T0 HHTErPaIbHOW HHTCHCHBHOCTH U MYJIbTHUILICTHOCTH:

— 0,94 m.a. — tpuriet ot CHz-rpymims! nponuibHOro GparMeHTa;

— 1,65 m.a. — mynetumuiet ot CH3-CHy-rpymmsr;

— 2,04 m.a. — cunrget ot rpynnsl CH3-COOQ;

— 4,02 m.a. — tpumiet ot rpymmnsl -CH,-OCO.

ITo yBeaWYEeHHBIM (parMeHTaM CHEKTPa BHIHO, YTO MPHUCYTCTBYIOT
€Il CUTHANBI MPUMECH, MIPHYEM OHU COMYTCTBYIOT CHTHAJIAM MPOTHUIIb-
Horo ¢parmenta. COOTBETCTBCHHO, TPEACTARIISAS PCAKIHIO MOTYUYCHUS
CIIOXHOTO 3(hUpa, MOXKEM MPEANOI0KNATh HATMYHE H-TTPOTIAHOA.

o)

)J\ "H,0 H
+ / \ / —> C2 CH
HsC HaC H2 H,C o e

I"|2
CurHaia OT YKCYCHOH KHCJIOTBI B XJIOpOo(OpME MpOSBISETCS IMpU
2,10 m.a. (npui. 2.6) u B crnekTpe He HaOmromaercsa. Takum oOpasom,
Ka4eCTBEHHBIN COCTAB CMECH OTIPE/ICIICH.
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Jis Toro, yToObI ONpPENEeNUTh KOJUYECTBO H-IIPOIAHOJA B CMECH,
MPOAHAIN3UPYEM HMHTETpAIbHbIE MHTEHCUBHOCTU CUTHAIOB. VIHTEHCHB-
HOCTH METHJIBHBIX TPYMI CPaBHHUTH HE yNAETCs BBHUAY WX IMEPEKpbIBa-
HUsL. MOXHO TOJBKO OIICHUTH JOJIO CIEAYIOmuM oopa3zom. CymMmapHBIT
uHTerpan cocrtasiser 3,40, Torga Kak BKJIad METHJIBHOH rpymnmsl 3¢upa
nowkeH ObiTh  paBeH  3,00. Takum oOpazom, mgois mOpuMecH
® = 0,40/3,40 = 0,12. AHATOTHYHO aHAJIM3UPYEM OCTATBHbBIE CUTHAIIBI

I(~CH,-OCO) : I(~-CH,-OH) = 2,00 : 0,15; ® = 0,07;
I(CHs-CHy-) : I(CHs-CHy-) = 2,04 : 0,23; ® = 0,10.

[TomygaeTcs, 9T0 KOIMYECTBO MPUMECH cocTaBisieT okoiio 10 %.

[pu penrenun MoJOOHBIX 33124 CTOUT IIOMHHUTH CIEYIOIIEE.

1. HeoOxoauMo CpaBHUBATh HHTETPATbHYIO HHTEHCUBHOCTD, TPHXO-
nmagyrocst Ha OAWH mpotow, T.¢e. I(-CH2-) @ I(-CH-) =2 : 1
O3HaYaeT paBHOE KOJIUYECTBO TPYHI (B MOJSIX), TaK KaK KOJHYe-
CTBO MTPOTOHOB B HUX OTJIMYAETCS TAaKXkKe BIBOe, T. €. @ = 0,5.

2. TlpoToHBI, OTHOCSIIUECS K Pa3HBIM IrpynnaM (Hampumep, METUIIb-
HBIC ¥ aJbJETHUIHbIC NPOTOHBI), MOTYT UMETh Pa3IMIHOE BpEMS
penakcanmu. B pe3ynbraTte, ecny pelakcaldOHHAs 3alepiKKa
OblTa BBIOpaHAa HEBEPHO, MOXKET OBITh CYIIECTBEHHOE PacXOXKJIe-
HUE MEXIY HHTCHCUBHOCTSIMH CHUT'HAJIOB.

3. UuterpasibHas BeIMYMHA CHUTHAJA CHJIBHO 3aBHCHUT OT TOIO, Ha-
CKOJIBKO Ka4eCTBEHHO BBITIOJTHEHa 00paboTKa CIIEKTpa, B 4aCTHO-
CTH KoppeKuus (asbl u 6a30BOM JIMHUY.

Ortser: npormmnarieTat (90 %), n-npomanosn (10 %).

Ilpumep 2.5

Ha ocHoBaHnm criekTpanpHON MH(POPMALIUN CIAENATh MOJTHOE OTHECe-
HUC CUTHAJIOB U MAKCHUMAJIbHO IIOJIHO OXapaKTCpU30BaThb MPUBEACHHOC
COeMHEHHE.

Pacreopurens — CDCl,, paGouast gacrora criektpomerpa Ha siape “H
—500 MTI'L.
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Pemenne

B naHHO# 3a/1aue npe/icTaBiIeHBI CIIEKTP Ha sApe H, CIIEKTp Ha siJpe
3C (Broad band), neymepusiit romMosineprbiii ‘H - 'H-koppensmuonHbrit
cnektp COSY, moka3pIBarONINii B3aWMOJCHUCTBYIOIINE MEXKAY COOOU
IpoToHsL, 1 rereposepHsii *H - **C-koppemsiponnsiit ciexrp HMBC,
JEMOHCTPUPYIOIIUI B3aMMOJCUCTBUS MEXIYy IMPOTOHAMH M aTOMaMH
yraepoaa. B Hamry 3amady BXOAMT MaKCUMAIBHO TIOJTHO COOTHECTH BCE
CUTHAJIBI B CTIEKTPE CO CTPYKTYPOH MCCIIEIyEeMOro BEIECTBA.

U3 cTpykTypHO# (OpPMYIBI BUIHO, YTO B COSAMHEHNU B KaXKIOM JTH-
raH/ie MPUCYTCTBYIOT 8 HEIKBUBAJIICHTHBIX THUIIOB aTOMOB yriiepojia (CM.
HyMepalio B CTPYKTYpHOH Qopmyrne) u 4 TUlla aTOMOB BOAOpOIa
(C(), C(2), C(5), C(8)). B mporoHHOM CHEKTpe MMeeTcsi 6 CUTHAJIOB.
Curnan Ha 5,28 M.1. SBIsE€TCA MPUMECHBIM, TaK KaK €r0 MHTETrpabHas
WHTEHCHUBHOCTb CUJIbHO OTIMYAETCs OT OocTainbHbIX. Curnan Ha 1,13 m.a.
otHocutcst kK C(8)Hj-rpymmam kak camblii WHTCHCHBHBIH, 3aTeM, Kak
4yTh MEHEC MHTEHCHBHBIH, uaeT curHan ot C(2)Hs-rpymn. Ocrtarorcs
JIBA CUTHAaJa C MHTCHCUBHOCTHIO, OJIM3KOW K 3, OJIMH U3 KOTOPKIX JOJ-
*eH npuHaiexkars Metokcurpynmne C(1)Hs. Cornmacno mpui. 2.8 takue
CUTHAJTBI TIPOSIBIISTFOTCST B o0actu 3,5 M.1., a curHan Ha 1,521 m.xa. mpu-
HAJJISKUT aTOMaM BOJOPOAA BOJBI, COJEpPXKAIICHCS B PacTBOPHUTENC
unu obpasue (cM. mpui. 2.4 u 2.5). OcraBmuiics curnan Ha 5,981 m.a.
OTHOCHUTCS K MPOTOHY TIpu ABoiiHo# cBsa3u C(5). DTo ke moaTBEpIKIaeT
u cnektp COSY: B criekTpe MPUCYTCTBYIOT JBa KPOCCIIMKA, CBS3bIBAIO-
e curHansl (3,16; 1,14) u (3,16; 1,34). OTcyTcTBHE KpOCCIIMKA OT
curHana Ha 1,5 M.J. CBHJIETENLCTBYET O TOM, YTO 3TO H30JIMPOBAHHAS
rpyImna MpoToHOB. Pa3BoeHHe HEKOTOPBIX CUTHAIIOB, HAOJIOJaeMoe B
CHEKTPE, MOXXKHO OOBSICHUTH OTCYTCTBHEM CHMMETPHHM B MOJICKYJE H,
KaK CIIe/ICTBHE, HEOKBUBAJICHTHOCTBIO TUTaHA0B. OTHOCHTEIHHO JKECT-
KWW KOOPJMHALIMOHHBIA Y3€J €€ COXPaHSIET CUMMETPUI0 OTHOCHUTEIIb-
HO HMOHa MeTauia (oTcyTcTBHE paciueruieHus: curnana ot C(5)H), Ho k
nepudepruu CHMMETpHS TTPOTaIacT.

B yriepogHoM crieKTpe Mbl HaOJroaeM 8 CHTHAJIOB, KaK M MPEATO-
JIaraeTcsi, B COOTBETCTBUU CO CTPYKTypoi. IHTEHCHBHBIA CUTHAJI OKOJIO
80 M.o. OTHOCHTCS K PAacTBOPUTENIO, M MBI €r0 HE paccMaTphBaeM
(mpu. 2.3). [yt OJHO3HAYHOTO OTHECEHHUsS] HEOOXOIMMO BOCIIOJB30-
Barbes criektpom HMBC. B nanHOM criekTpe yriiepo/i, HernocpeacTBEH-
HO CBSI3aHHBIM C NPOTOHOM, MPOSBISETCS B BUJAE MYJBTHIUIETa, pac-
CTOSIHHE MEXAYy KpaTyallliMU CHTHAJlaMH B KOTOPOM paBHO Jcn,
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OCTaJbHBIE aTOMBI yIJepo/ia, B3aMMOACHCTBYIOIINE Yepe3 ABe U Ooiee
CBSI3H, TIPOSIBJISIFOTCS B BHJIE OJJUHOYHBIX TOUEK (KPOCCIIHKOB).
PaccmoTpum netanpHO TpoTOHHYIO Tpoeknnio (ock X). IIpoTonst
mpu 1,14 M.1. HEMOCPEICTBEHHO CBSI3aHBI C aTOMOM YIJIepoda IIpHU
29,29 m.1., B3aMMOJGHCTBYIOT C aroMoM yriepoia mpu 41,51 m.a. u
aToMoM yriaepoza npu 198,73 m.a. Onupasch Ha CTPYKTYpY, MOIy4aeM:
3(C(8)) = 29,29 m.a., &(C(7)) = 41,51 m.a., o8(C(6)) = 198,73 m.z.
[To ananoruu pasdupaem Ipyryro nosnoBuHy juranma: 6(C(2)) = 25,71
Mm.1., 8(C(3)) = 80,70 m.x., 6(C(4)) = 193,13 m.a. [Tpotony mpu 3,16 m.j.
cootBetcTByeT C(1) mpu 52,42 m.z., a 8(C(5)) = 92,92 m.a. U3 cnektpa
HMBC BuaHO Takxke, 4TO NMPHMECh, Jarolas CUrHauI npu 5,28 M.I.
B MIPOTOHHOM CIIEKTpE, UMEET CUTHAJI B 001acTu 55 M.J. B YTIEPOIHOM
cnekTpe. OOpaTHBLINCH K MpHi. 2.5 U 2.6, MBI MOXXEM MPEANOIOKHUTD,
YTO 3TO XJIOPUCTHIM MeTHieH. OTBET NPeCTaBUM B rpa)uIeCKOM BHUJIE.
X¥UMHUYECKUE CIIBUTH TPYII B TPOTOHHOM CITEKTpE:
3’16
CH; 3'17 113
o / HiC  CHy 115

598

130 H
131 °%3

d<
XHMMHYECKHUE CABUTH TPYIII B YTIIEPOIHOM CHEKTPE:
CH, 5242

7z
Hg \P
e




3agauum 1)1 caMOCTOATETbHOM paﬁoTu

3adaua 2.1. Onpenenuts cTpoeHHEe coequHeHUs ¢ OpyTTo-popmynoit C,H;Cls.
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3aoaua 2.2. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUMHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyiaon CgH1,0,.
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3aoaua 2.3. Onpenennuts cTpoeHnE coenuHenus ¢ o6pyrro-popmymoii C,H,OCI.
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3aoaua 2.4. Onpenennuts cTpoeHnE coenuHenus ¢ o6pyrro-popmymoii C,H,OCI.
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3aoaua 2.5. Onpenenuts CTpOCHUE COSAUMHEHUS ¢ OpyTTO-hopmystoi C4H;OBr.
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3aoaua 2.6. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUHEHNUS ¢ OpyTTO-hopmynon C4H,OBr.
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3aoaua 2.7. Onupenenuth CTPOCHUE COSAUMHEHUs ¢ OpyTTO-hopmysaoi C4HgO.
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3aoaua 2.8. Onpenenuts CTpOCHUE COSTUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyoi CoHgO
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3aoaua 2.9. Onpenenuts CTPOCHUE COSTUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyioi CoHgN,O.
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3aoaua 2.10. OnpenenuTs cTpOEHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit CsHgO,.
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3aoaua 2.11. OnpenenuTs CTPOECHUE coeauHEHuUs ¢ OpyTTOo-hopmynoit CioH10,.
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3aoaua 2.12. [Ina coenunenus ¢ opyrro-popmynoii CipH19O, onpenenuTs CTpoeHHE, OCHOBHYIO TayTo-
MepHyIo hopmy U ee 1010 (B %).
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3aoaua 2.13. Onpenenuts cTpoeHre aMuHOKHUCIIOTHL. CriekTp B D,0.
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3aoaua 2.14. Onpenenuts CTPOSHUE MPOU3BOAHOTO pypana ¢ Opyrro-hopmyioit C;HgOs.
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3aoaua 2.15. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoiit CgHgOS.
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3aoaua 2.16. Onpenenuts cTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTro-hopmyioit Ci4H140S.
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3aoaua 2.17. Onpenenuts CTpoeHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmyinoit CioHi30sS.
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3aoaua 2.18. Onpenenuts CTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit C,HgO.
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3aoaua 2.19. O0bsicHUTD crieKTp. Bo3aMoskHa JIM eHONIM3aLMS JAaHHOT'O KeTOHA?
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3aoaua 2.20. Onpenenuts cTpoeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit C;HgN.
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3aoaua 2.21. Onpenenuts CTpOCHUE coenuHEHUS ¢ OpyTTo-hopmynoit CoHy1Br.
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3aoaua 2.22. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHEHuUs ¢ OpyTTo-hopmynoit CsHg
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3aoaua 2.23. Onpenenuts CTpoeHUE coenuHeHus ¢ opyrro-hopmynoit CsHgO.
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3aoaua 2.24. Onpenenuts CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CgHioO5.
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3aoaua 2.25. Onpenenuts CTpoeHUE coeauHeHus ¢ OpyTro-popmynoit CiiHizN.
M NSO 0N~NM © [o3Ne) ™M N~ © W
R v ®A ® NN A
NINNMNNNNDN ™ ™ ™ N N N N
e | — N =
I
|
/ L 2.76 0.99
l | |
rT I TTTT | TTTT I TTTT | TTTT I TT T I TTTT I TT 1T I TT 1T | TTTT I
3.4 3.3 3.2 2.4 2.3 2.2
A J K A J
5.00 1.90 1.88 2.76
_ | = =

7.5 7.0 6.5 6.0 55 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0



08

3aoaua 2.26. OnpenenuTs CTpOECHUE coeauHEHHUs ¢ OpyTTo-hopmynoit CigHiN.
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3aoaua 2.27. Onpenenuts CTpOECHUE coeauHEHHUs ¢ OpyTTo-hopmynoit C;HgS.
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3aoaua 2.28. Onpenenuts CTpOeHUE coeauHEHHUs ¢ OpyTTo-hopmynoit CioH10.
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3aoaua 2.29. Onpenenuts CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CoHgO.
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3aoaua 2.30. OnpenenuTs cTpOeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit CsHyO.
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3aoaua 2.31. Onpenenuts cTpoeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-popmynoit CeHgO4.
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3aoaua 2.32. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-popmynoit C,HgO,.
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3aoaua 2.33. Onpenenuts cTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTTo-hopmyioit CsH1o0,S.
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3aoaua 2.34. Onpenenuts CTpOeHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CsHioOs.
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3aoaua 2.35. OnpenenuTs cTpOeHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-popmynoit CizH160,.
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3aoaua 2.36. Onpenenuts CTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit CsHzN.
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3aoaua 2.37. OnpenenuTsh COOTHOILICHHE OyTaHa ¥ H300yTaHa B CMECH.
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3adaua 2.38. st cCBeXEKyILIGHHOTO feiiTepoxnopodpma 61 3armcan crektp “H-SIMP. OreHnts KomH-
4eCTBO BOJBI B PACTBOPUTENEC, MpPEMOJiaras, 4yTo CTENeHb o0OramieHus mo aeireputo coctabisier 98 %.
OcTanpbHBIMH ITPUMECSIMU MOKHO TIPEHEOPEYb.
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3aoaua 2.39. Onpenenuth COCTaB PEAKIMOHHONW CMECH, MOJIYUYCHHOH B X0Jlc CMHTe3a OyTuialerara. Pac-
tBOpuTens — CDCls.
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3aoaua 2.40. Tlonp3ysach COOTHOIICHUEM JTMHUN B MYJIBTHILIETE, OMPEEIIUTh, KAK COOTHOCSTCS MEKIY CO-
00l TpU METHUIIHHBIE TPYIIIIHL.
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Tema 3. KosiebaTesbHasi CHEKTPOCKONUS

IIpumeps! pemenns 3aga4

Ilpumep 3.1
Onpenenuts cTpoeHue coeanHeHus cocraBa Ci3H; 0.

Transmittance [%]
50 60 70 80 90 100
Il Il

40

20
|

3387.00 ——
308397 ——

T T T
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumber cm-1

Pemenne OH

B crnekTpe mpuCyTCTBYET MHTEHCUBHBIA CHUTHAI
OT «KHUCIBIX» MpoToHOB OH-rpymnmel, cUTHANBI OT
apOMaTUYECKUX NPOTOHOB U IIPAKTUYECKU HE3aMeT-
HO NPHUCYTCTBUE anu(aTniyeckoil KOMIOHEHThl. OTCYTCTBUE MHTEHCHB-
HOTO CHrHana B paiione 1700 cM™ MOATBEPXKIACT, UTO KMCIOPOJ BXOIUT
B COCTaB THAPOKCUTpyNNbl. Tum 3amemenus (eHuna — MOHO, YTO IOJ-
TBEPXKIACTCS MHTCHCHBHBIME CHTHATaMu mpu 754, 735 u 698 cv™ u
KapTHHON 00epTOHOB B paitone 1950-1760 cm™. OTCyTCTBHE CIIOKHOI
KapTHHBI (IIEPEKPHIBAHUS) B apOMATHYECKUX MPOTOHAX TOBOPUT 00 3K-
BUBAJIGHTHOCTH ()parMeHTOB.

Curnanmsr:

1) 3387 em™: v (OH);

2) 3084, 3059, 3026 cm™: v (ar C-H);

3) 1597, 1494, 754, 735 u 698 cM: MOHO3aMEleHHbIE (heHnmBI;

4) 1033, 1018 cm™: v (CH-OH).
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Ilpumep 3.2
OmpenenuTs cTpoeHne coemuaenns coctaBa CoHypOs.
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80

Transmittance [%]
40
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1650.57

1581.99
—1506.76 ——

1451.03

698.66

613.41
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T T
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Wavenumber cm-1
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S
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S
S

4000 3500

8
8

Pemenne

B cmexTpe mpuCyTCTBYIOT CUTHAJIBI OT apoMa-
tHueckux mpotoHos (3015 cm™). Ouens Hu3Kas N
gacrora v (C=0) = 1651 cm™” mokassiBaeT Hau-
gue xenaTHoro nukia ¢ OH-rpymmoi. Berautanue 3To# rpyIimsl U3 Mo-
JIEKYISAPHONH (DOPMYIIBI OCTABISCT METOKCHJI, HAJIMYME KOTOPOTO IMOJI-
TBEP>KIACTCS] CUTHAJIOM Ha 2852 e, Tum 3amernenust ¢denmma -1, 2, 4.

Curnainsr:

2852 cm™: O-CHj;

v(OH), pacnionaratomiasics B paiione 2700 cv™ s CHITBHBIX Xeltat-
HBIX CHCTEM, 4acTO OBIBAeT PACIUIBIBUATON WMIIM TEPEKPHIBAETCS APYTH-
MU CHUTHAJIAMH.

1) 1651 cm™: v (C=0);

2) 1582, 1507, 844, 799, 699 em™: 1,2,4-Tpu3aMenieHHbBIN (CHIIT;

3) 1451, 1369 cM™: MeTHIIBHBIE TPYIIIIBL

4) 1251 em™: v (C-O-) (umu accum. Ban. =C-O-C-);

5) 1023 cm-1: v (C-O) (mnu cummerpuunsbie Bai. =C-O-C-);

6) 1205 —941 cm™: koneGanmst apomatiaeckux C-H.

OH
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Ilpumep 3.3
Ompenenuts cTpoeHue coemquuenus coctaBa CsHyg.

o
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Transmittance [%]

40

3082.78
2975.23
1648.52
1458.18
1388.23
889.30

T T
2500 2000 1500 1000 500
Wavenumber cm-1

8 4
=]

4000 3500 301

Pemenne

B criextpe HabMI0AaI0TCS CUTHAN OT HENPEAEIHLHOTO
YTJIEBOJIOPOJia M MHTCHCHBHBIN CHTHAN OT anmudaTtude-
ckoii yactu. [IpucyTcTBHE €AMHCTBEHHOIO HHTCHCHBHOTO CHTHAla B
o6mactu 1000-650 cM™ ¢ wacToroii v = 889 cM™ CBHIETEILCTBYET O Ha-
nnuun TepmuHanbHoi rpynmnsl CH,=C<, mpu 3ToM BTOpOil atom yrie-
poma MOIDKEH COEpXkAaTh J1BAa 3aMECTHUTENs, OTIMYHBIX OT aToMa BOJO-
pona. Bemuuras 3ToT (parMeHT u3 OpyTTO-QOpPMYIIBI, HOIydaeMm 2-
MeTHiaoyTeH-1.

Curnansr:

1) 3082 cm™: v (C-H) (CH,=-¢pparment);

2) 2975 cm™: v (C-H) (amudatiueckue mpoToHs);
3) 1648 em™: v (C=C);

4) 1458 cm™*: v (CH,, CHy);

5) 1388 cm™: v (CHa);
6) 889 cMm™: v (CH,=C<).
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Ilpumep 3.4
Ompenenuts cTpoeHue coemquuenus coctaBa CgHyg.

(=]
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60

40

Transmittance [%]

20

2938.53
2883.70
1936.76
1892.64 —
1820.36 ——
1779.89 —
1671.49
1601.91
1463.41 —
1387.84
1220.00
1127.81
985.27
739.30

3068.36
—3030.12 —

~11491.75

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumber cm-1
Pemienue
CornacHo CHEKTpy COCIUHEHHUE COIEPKUT KakK apo- CHs

matmaeckre (3068, 3030 cv™), Tak u ammdparndeckue
(2938, 2884 cm™) mpoToHBI. BbrumTas w3 GpyTTO-
¢dopmynsl Cg, TONTydaeM, YTO B COCOUHEHHH TPUCYTCT-
BYIOT JINOO JBE METWIBHBIX, JHOO OAHA ASTHibHAs rpymnma. Kapruna
06epToHOB B obmacti 1937-1780 cM™ U CHrHAI B JalbHEd 06IACTH
(v=739 cm) ykaseBaroT Ha 1,2-3aMerneHHEIA (enm. B pesymbraTe
MOJTYYaeTCsl, YTO MPUBEACHHBIN CIIEKTP OTHOCUTCS K OpMO-KCUIIOIY.

Curnansr:

1) 3068, 3030 cm™: v (C-H) (apomaTHyeckue mpoTOHbI);

2) 2938,2884 cm™: v (C-H) (anudatiueckie mpoToHb);

3) 1601, 1492, 739 cm™: opmo-3amerieHHbI QEHU;

4) 1492, 1463, 1387 cm™: v (CHs).

CH;

98



Ilpumep 3.5
Omnpenenuts cTpoenne coenunenus cocraba C;H;NOCI.

o
S
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80

Transmittance [%]
60
I

40

20

1191.09 ——
1052.33 ——
866.79 ——
77859 ——
72162 —

1437.48 —
128461 ——

3077.69 ——
—3019.85 ——
295430 ——
285173 ——
223554 ——
1920.58 ——
1582.29 ——
1470.98 ——

4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Wavenumber cm-1
O———CHQ
Pemenne
CornacHo CIIeKTpy COEAMHEHHUE CONEPKUT Kak apo- =N

MaTH4YecKre, Tak M anudpaThyeckue NpoToHbl. OT-
CYTCTBUE MIMPOKUX curHaimoB or OH-rpymrbl U cuib-
HOW JIMHUM OT KapOOHWILHOTO (PparMeHTa 3aCTaBJsCT
MPENIONIOKUTh, YTO B MOJIEKYyJIe CYIIECTBYET 3(pHpHas IpyHIHpOBKa.
T0 HOATBEP)KIAIOT [BA HHTCHCHUBHBIX curHaia mpu 1284 u 1052 cm™.
Takke OTCYTCTBHE CUTHAJIOB, XapaKTEPHBIX JJII aMHHOB U IMHHOB (CO-
OTBETCTBEHHO W TNHPHUAWHOBBIX IPOW3BOJHBIX), 3aCTABISET MPEAIIONO-
XKUTHh HAJTMYWE HUTPWIBHON TPyMIbl. JlaHHYIO THIIOTE3y MOATBEP)KIAET
craGblit curnan npu 2236 cvm™'. AHanu3 XapakTepa 3aMeIeHHs apOMATH-
YECKOT0 KOJbLA MPUBOAUT K Pa3MELICHUIO 3aMECTUTEICH B MOJIOKEHHS
1, 2 m 3. HeoqHO3HAYHOCTL OCTAETCS B OYCPEAHOCTH PACITOIOKCHHS
3aMECTUTEIECH.

CurHansi:

1) 3077, 3019 ecm™: v (C-H) (apomaTrueckue mpoOTOHbL);

2) 2954, 2852 cm™: v (C-H) (anmdarndeckue mpoToHEI);

3) 2236 cm™: v (C=N);

4) 1582, 1470, 867, 779, 728 cMm™: 1,2,3-3aMeIICHHBIH (EHIIT;

5) 1284, 1052 cm™: v (C-0);

6) 1437 cm™: v (CHy).
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3agauum 1)1 caMOCTOATETbHOM paﬁDTbl

3aoaua 3.1. Onpenenuts CTpOCHUE COSAMHEHUS ¢ OpyTTO-Popmyrnoi CizHi,.
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3aoaua 3.2. Onpenenuts CTPOCHNUE COSTUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyJtoi CgHeg.
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3aoaua 3.3. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUMHEHUS ¢ OpyTTO-Popmyiaor Ci4HiiN.
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3aoaua 3.4. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyoi CsHgO,.
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3aoaua 3.5. Onpenenuts CTpOCHUE COSAUMHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyaon CgHgO.
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3aoaua 3.6. Onpenenuts CTpOCHUE COeTUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyioi CeHizNO.
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3aoaua 3.7. Onpenenuth CTPOCHUE COSAUMHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyiaoi CgHyp.
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3aoaua 3.8. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyiaon CeH1O.
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3aoaua 3.9. Onpenenuts CTPOCHUE COSAUHEHUS ¢ OpyTTO-hopmyion CqH10.
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3aoaua 3.10. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit C;HsNO.
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3aoaua 3.11. Onpenenuth CTpoeHUE coenuHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit CgH;N.
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3aoaua 3.12. Onpenenuts CTpOECHUE coenuHeHHs ¢ OpyTTo-hopmynoit CgHyy.
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3aoaua 3.13. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit C,HsN;O;.
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3aoaua 3.14. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit CgHgN;O;.
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3aoaua 3.15. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHEHHUs ¢ OpyTTOo-hopmynoit CizH,,0.
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3aoaua 3.16. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-popmynoit CsHgO,.
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3aoaua 3.17. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-popmynoit C,HsNj.
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3aoaua 3.18. Onpenenuts CTpoeHUE coeauHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit CgH/N.
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3aoaua 3.19. Onpenenuth cTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit C;HgN.

9T'20S

€8'999
€0'evL

0v'186
8€'690T
00°LVTT

T2°L92T
81°00€T

L¥'98ET
16°00ST

069291
Sv'89.1

€1°G88T
¢e’'S16T

ST'svle

65°2€6C
G2'veoE

6C°CIve
S8°E6rE

08

T T
09 oV
[96] @ouenIWSURL |

118

0¢

500

1000

1500

2000

2500

3000

3500

4000

Wavenumber cm-1



6TT

3aoaua 3.20. Onpenenuts CTpOEHUE coenuHEHHs ¢ OpyTTo-hopmynoit C;H 4.
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3aoaua 3.21. Onpenenuts CTpoeHUE coenuHeHus ¢ OpyTTo-hopmyioit C;H/Br.
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3aoaua 3.22. Onpenenuth CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit CsHgO.
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3aoaua 3.23. Onpenenuts cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit C,HsNO.
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3aoaua 3.24. Onpenenuth CTpOeHUE coenuHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit C4H;N.
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3aoaua 3.25. Onpenenuth cTpoeHUE coenuHeHus ¢ opyrro-popmynoit C,HgO.
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3aoaua 3.26. Onpenenuts CTpOeHUE coeauHEHUS ¢ OpyTTo-hopmyoit CsHsg.
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3aoaua 3.27. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CeHyO.
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3aoaua 3.28. Onpenenuth CTpoeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit C;HgN.
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3aoaua 3.29. Onpenenuts cTpoeHne coeaunenws ¢ 6pyrro-hopmynoit C4HgCl,.
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3aoaua 3.30. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit C;H;NO.
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3aoaua 3.31. Onpenenuts cTpoeHUE coenuHeHus ¢ Opyrro-popmynoit CgH;N.
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3aoaua 3.32. OnpenenuTs CTpOEHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CioH100,.
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3aoaua 3.33. Onpenenuts CTpoeHUE coeauHeHus ¢ OpyTTo-hopmynoit CoHi3NO.
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3aoaua 3.34. OnpenenuTs CTpOeHUE coeauHeHus ¢ OpyTTro-hopmynoit CsHgO,.
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3aoaua 3.35. OnpenenuTs cTpoeHUE coeauHeHus ¢ opyrro-popmynoit CsHgO,.
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3aoaua 3.36. Onpenenuts CTpOECHUE coeauHeHus ¢ OpyTro-hopmynoit C;HgN.
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3aoaua 3.37. Onpenenuts CTpOCHUE coenuHEHHUS ¢ OpyTTo-hopmynoit CsHiy.
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3aoaua 3.38. Onpenenuts cTpoeHUE coeauHeHus ¢ Opyrro-hopmynoit CeH1,0.
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3aoaua 3.39. Onpenenuts cTpoeHUE coenuHeHus ¢ Opyrro-popmynoit CgH;N.
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3aoaua 3.40. Onpenenuth CTpOECHUE coenuHEHUS ¢ OpyTTo-hopmyoit C4HeBr».
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IIpunoxenns
Tema 1. Macc-ciekTpoMeTpHsi M1 XpOMATO-MAacCC-CIIEKTPOMeTPHSA
BBICOKOI'0 pa3peLieHus

1.1. Bknao uzomonog yzinepooa 6 UHMEHCUGHOCHb RUKO8 U30MON-
Hoix uonos. (Humencuenocmov ocnoenozo nuxa (M) npunsma 3a

100 %)
Yucisi0 aTOMOB
yriiepoga M+1 M+2 M+3 M+4
B YaCTHIE

1 1,1 0 0 0

2 2,2 0,01 0 0

3 3,3 0,03 <0,01 0

4 4,4 0,07 <0,01 <0,01
5 55 0,12 <0,01 <0,01
6 6,6 0,18 <0,01 <0,01
7 7,7 0,25 <0,01 <0,01
8 8,8 0,34 <0,01 <0,01
9 9,9 0,44 0,01 <0,01
10 11,0 0,54 0,02 <0,01
11 12,1 0,67 0,02 <0,01
12 13,2 0,80 0,03 <0,01
13 14,3 0,94 0,04 <0,01
14 15,4 1,10 0,05 <0,01
15 16,5 1,27 0,06 <0,01
16 17,6 1,45 0,07 <0,01
17 18,7 1,65 0,09 <0,01
18 19,8 1,86 0,11 <0,01
19 20,9 2,07 0,13 <0,01
20 22,0 2,30 0,15 <0,01
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1.2. Bmad U30MoOn06 HEKOmMOoOpsvIX I/1IeEMEHMO6 6 eeluvYuny nuxka
M+ 1) uM-+?2)

DJjieMeHT Braaags M+ 1), % Braags (M +2), %

N 0,37 -

0 0,04 0.2

F — —

Si 51 34

P — —

S 0.8 44

Cl - 32,5

Br - 98,0

1.3. Xapakmepucmuueckue nomepu 011 paziuyHblX MUNOE OpP2a-
HUYECKUX coeOuHenuil

mle Dopmyia CBe/leHuUs 0 COeIMHEHUH
OCKOJIKA
1 H BosbmmHCTBO OpraHuuecKnX CoeqMHEHUH
2 2H Cunanbl, (GOCUHBI, MNONULUKINYSCKAE apOMaTHYECKHE
YTJICBOOPOMEI
3 3H Dochunbl, GeH3MIOBEIE CHIUPTHL, coeanHeHus Ar-X-Ar
15 CH; Aunkansl, muknoankansl, N-CoHs B ankunamunax
16 (0] N-okcupl, CyabQOKCHIBI, IMOKCHIBI, HUTPOCOCIHHECHHUS,
XHUHOHBI
NH; ApomaTuuecKue aMHuIbI
CH, ANKWIIpou3BOAHEIE  (PEAKo),  AIEMEHTOOPTaHUYECKUE
COCZIMHEHUS
17 OH @DeHounbl, TpeTHYHBIE anudaTHUECKUe CIUPTHI, apoMaTHye-
CKHe KapOOHOBBIE KUCIIOTHI, HUTPOCOCIMHEHUS
NH3 Juamuuel, anudaTHuecKrue Win apoMaTHIeCKHe
18 H,O CrnupTsl, PeHOIIBI, KUCIOTHI, aIbICTHIbI
19 F TommdTopupoBaHHBIE COETUHEHUS
20 HF DTopHCThIE ATKUIBI U JAPYTHE COCAWHEHHs, COJACpIKallie
OJHOBPEMEHHO BOZOPOX U (HTOp
Hy+H0 AnudaradecKue CUpTHI (4acTO TEPMHIECKH)
26 C,H, ApoMaTnyuecKue COeAMHEHHS
CN ApomaTuuecKue HUTPUIIbL
27 HCN N-cozmepkamye TeTepOUMKIBI, apPOMATHYECKHE aMHHBI,
HHUTPHIIBI
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27 C,H; ApomaTHYecKe COCNHECHUS, STHIOBbIC 3QUPHI KUCIOT
28 CcoO Xwunonsl, ¢enonbr; O-copepKaliie reTepoUuKibl, hopmua-
ThI, -AMKapOOHUIBHBIC COCIMHEHHUS, IUAPHIOBBIC d(QUPHI,
QITbJICTUJIBI
N, ApomaTuuecKue a30CoeIMHEHHS
CH,N Apomarnueckre aMuHBI, N-copepxKariue reTeponrKIIb!
C,H, Anukimmaeckue coenuHeHus, 3¢upel tHma Ar-O-C,Hs
u N-3TunamMuHbl
29 C,Hs AJKaHbl, UKJIOAJIKAHbI
CHO Anudarndeckue M apoMaTHYEeCKHe albAeruibl, (EHOIbI,
XHUHOHBI, AUAPUIOBBIE 3)HUPBI
30 CH,0 AHM30751 (METOKCHAPHUIIBI), alleTaJIN
C,Hg Pa3BeTBIICHHBIC aJIKaHBI WM AJIKMIIOCH30JIbI
NO ApomaTuuecKre HUTPOCOSANHEHUS
31 CH30 Anmudarndeckie CIUPTHI, IPOCTHIE MM CIIOXKHBIE METHIIO-
BbI€ 3(hUpPBI
32 CH,0 L{uKsI0aIKaHOMbI, METUIIOBBIE I(HUPHI HEHACBIICHHBIX HIIH
JIBYXOCHOBHBIX KapOOHOBBIX KHCIIOT
S Cynbduasl, THOPEHOIBI
33 HS Cepocoaeprxaliie coeMHeHUs
CH,F DTOpIPOU3BOAHBIC
CH3+H,0 HexoTopsre cnupTsl
34 H,S MepxkanTaHsl, THOIDUPEL, CYIb(GUIEL
35 ®cl XTOPUCTBIEC AJIKUIIBI WX ALUJIbL
36 H®ClI XJIOpHUCTBHIC ANKHJIbL, XJIOPIIPOU3BOIHBIC
37 sl XI10pIPOU3BOIHBIC
38 H¥'CI XI0pIpOU3BOAHBIE
39 C3H3 HexoTopbie aiieHoBbIe U PONApTUIIbHbIC TPOH3BOIHbIC
40 C3H, ANKeHUITapUIIOBbIE (P, APOMATHUECKUE COSTUHEHHUS
CH,CN Hurpuisr
41 C3Hs [TpormunoBsie 23pUPbI KUCIIOT, MPONUIAMHU/IBI
42 CsHs DyHKIMOHAIbHBIE HPONMIIPOU3BOJIHBIE, LMKJIaHBI,
LHKJIOATKEHBI
C,H,0 Aueratsl GpeHONOB MM eHoJoB, N-alMiInpoBaHHbIE COCAH-
HEHHS1, AUUKIMYCCKUE KETOHBI
43 C3Hy IIpormtbHast (M30npoNMIIBEHAST) TPYIINA
C,H;0 AneruicoaepiKaliie COeAnHeHHS
HNCO Tuknraeckue aMuabt
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44 CO, AHTHIpUIBl KapOOHOBBIX KHCIIOT, KapOOHATHI, CIIOXKHBIE
2¢upbl HEHACHIILEHHBIX aTN(paTHISCKUX KapOOHOBBIX KH-
CIIOT
C,H,0 AnmaTayeckue aubIeruabl
C3Hg ANKUITIPOU3BOIHBIE
CONH, AMuasl
CS Trodenomnsl, nuapuicyabhumb!
45 C,H:0 ITpocThie MK CIIOXKHBIE ITUIIOBBIE I(PUPBL, ITOKCUIIPOU3-
BOJHEIE
COOCH Kap6oHoBbIe KHCIIOTHI
HCS Tuodenonst
(CHs3),NH JIMMeTHIaMIHOIIPOU3BOTHEIE
46 NO, Hurpocoennnenus
C,H:sOH [TpocTeie 1 croXxHBIE IPUPBI (ITHIOBbIC)
H,0+C,H, IlepBuuHbIE COUPTHI C ATUHHOMN LIETIBIO
CH,S Mertunapuicyabhust
47 CH,5S Cepocojiepraniye COeAMHEHNs, THOJIbI, METHIICYIb(UIbI
HNO, Anmudarndeckre HUTPOCOSIMHEHUS
C,H4F DTOpIPOU3BOAHBIC
48 CH,S MepxkanTasbl, METHIICYIb(U/IBI, THOJBI
SO Apomatuueckne CyIb(OKCHIBI
49 HF+C,Hs DTOpIPOU3BOAHBIC
CH,™Cl XII0pIPOU3BOIHBIC
50 CF, IommudTopapomarnueckue COCIMHCHHS,
TpUQTOPMETHIILHBIE IPOU3BOHBIC
H,O0+CH30H | Tosnunossl, MeTHinoBbie 3)UPHI MOIHOIOB
51 CHF, DTOpIPOU3BOAHBIC
CH,*'CI XI0pIpOU3BOAHBIE
53 C4Hs HexoTopsie anieHOBbIe U MPONapTrUIIbHbIC COSANHEHHS
54 C4He ApOMaTHYeCKHe COCAWHEHMs, ANKEHWIAPWIOBEIE S(UPHI,
LMKJIOAJIKEHBI
C;H,0 HewnacelieHHbIC aTUITUKINYCCKUE KETOHBI
55 CyH; BytuioBsre 2¢ups! KHCIOT, OyTHIIAMUIBI
56 C,4Hg OyHKIHOHAIBHbIC OyTHUIIIIPON3BO/IHBIE, LUKJIaHBbI,
LMKJIOAJIKEHBI
CH;CHCO IIponroHunbHBIE IPOU3BOAHBIE, ANUIUKINYECKHE KETOHBI
57 CsHg ANKUITIPOU3BOIHBIE
C,HsCO HexoTopsie 3THIKETOHBI, ATUIMKINYECKIE KETOHBI
CH3;NCO Iuknuueckue aMmuabl
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58 C3;HsO AnmdaTayeckue METHIIKETOHBI
C4Hqp ANKUITIPOU3BOIHBIE
C,HsCO Merunkeronsl (¢ 00pa3oBaHHEM CTaOMIU3HPOBAHHOIO
HOHA)
NO+CO ApoMaTnuecKkre HUTPOCOCANHEHHS
59 C;H;,0 IIponoxcunpoun3BoaHbie
CH5CO, MertunoBsle 3(UpE KapOOHOBBIX KUCIIOT, HEKOTOpPHIE all-
KHUJIALeTaThl
60 C,H,0; Anmudarndyeckue arneratsl, HEKOTOPBIC METHIIOBEIE (QHPHI
KapOOHOBBIX KUCIIOT
C3;H,OH [IpocTeie 1 C0KHBIE MTPONUIOBBIE 3(DUPHI
CH;COOH Hekoropsie aneratsl
61 C,H:S OruscyabGunst
62 H,S+C,H, Tuosbl
63 C,H. Cl XI0pIpOU3BOJAHBIE
64 CH4ON, IIpousBoiHBIE MOYEBUHBI
SO, CynbhoHamMus!
(CH30H), Tonmonsl, caxapa, IX METHIIOBEIE d(UPHI
65 C,H.Cl XI0pIpOU3BOAHBIE
67 CsH, HexoTopbie anieHOBbIe U MPONapTUIIbHbIC COSANHEHHS
68 CsHg ApOMaTHYeCKHue COEAMHEHHs, AIKEHWIAPWIOBEIE S(UPHI,
LMKJIOAIIKEHBI, TEPIIECHBI
69 CF; [MonudroprpoBaHHbIE COSIUHEHUS
CsHg AmmunoBsle (O UPHI KUCIIOT, AMATAMHIBI
70 CsHyo DyHKIMOHAIbHBIE aMUJITIPOU3BOJHbIC, LIUKJIAHBI,
LMKJIOAJIKEHBI
C3HsCO ByTtupunbHble npou3BOAHBIE, ATULIUKINYECKUE KETOHBI
71 CsHyq ANKUITIPOU3BOIHBIE
C;H,CO HexoTopbie MpONUIIKETOHBI, ATUIUKINYECKAE KETOHbI
C,HsNCO Huknuueckue aMuabl
72 CsHyo ANKUITIPOU3BOIHBIE
C3HgCO HexoTopbie KETOHBI U JIbIETHIBI
73 C4H,O ByTtunoxcunpousBonssie
C,HsCO, OTtus0BbIe 3QUPBI HEKOTOPBIX KAPOOHOBBIX KUCIOT
74 C4H,OH [TpocTeie 1 crnoXxHbIE OYTUIIOBBIE IUPHI
(CH5)sSiH TpuMeTHIICHIHITEHBIE TIPOU3BOIHBIC
76 H,S+C3Hg Tuosl
77 CeHs HexoTopsie heHnImpon3BoaHbIE
78 CeHe HexoTopsie heHmmpon3BoaHbe
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79 Br Bpomconepxaiue coenunenust
H™Br BpomnpounsBonHbie
81 8y Bpomcozeprkaiue coeauHeHns
82 H®Br Bpomnpoussoaxsle
88 (CH3),4Si IO TPUMETHIICHITUITBHBIC TIPOM3BOIHBIC
91 C;H, BeH3ubHbIC ¥ TONUIIBHBIC IPOU3BOIHbIC
93 CgHsO DEeHOKCUITPOU3BOAHbIE
CH,"Br BpommnpousBoanbie
95 CH,%'Br BpommnpousBoanbie
105 C;HsO ®parment CgHsCO
127 =27 Wopcoenunenus

1.4. Beauuunvt m/z, cocmas u cmpykmypol )pazmeHmHvIX UOHOB,
XaAPaKmepHvIx 0711 pAcnada npu 31eKMpoHHOI WOHU3AUUU Op2aHuYe-
CKUX COeOUHEHUll

m/e CocTaB HOHOB CoeMHeHHs], VIS KOTOPBIX XaPaKTePHbI IaHHbIE HO-
HbI
15 CHa; AJIKMINIPOU3BOIHBIC
16 o Kucnoponconep:xamue coequHenus
NH; AzoTconepxaliye CoeIuHEHUs
CH, AJKMIIPOU3BOIHBIC
17 OH @eHoubl, TpeTWUHBIC ATU(ATHIECKUE CIUPTHI, apoMa-
THYECKHE KapOOHOBBIE KUCIOThI, HUTPOCOCANHCHUS
NH; Jlnamunsbl, anmupaTHdecKue WM apoMaTHIEeCKHe
18 H,O CrnupThl, EHOIIBI, KUCIOTHI, abICTHIbI
NH,4 AMUHBI
19 F IommdTopupoBaHHbIE COSTUHEHUS
H;O IMomuomsl
20 | HF DTOPHCTHIC ANKUIIBI U APYTUE COCAMHEHHS, COACpKALINE
OJHOBPEMEHHO BOZOPOX U (HTOp
Ar AproH (OByx3apsAHBII HOH)
26 C,H, ApoMaTnyecKue COeAMHEHHs
CN A3oTconepKaliye CoeIMHEHUs
27 | HCN N-cozmepkalye TeTepOLUKIIBI, apOMATHYECKUE aMHHBbI,
HHUTPHIIBI
C,H; ApomMaTtuueckue COeIMHEHUs
28 | CO Xwunowsl, ¢enonbr; O-comepkaliye reTepoLuKibl, Gop-

MHATHI, [-TUKapOOHMIBHBIE COCIWHEHUS, IHapUIIOBBIC
3¢UpBEL, aNbIETHIbI
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28 N, Boznyx, apomarudeckue a30coe1uHEHUS
C,H, Aupmknnueckue coenuHenus, 3¢ups tuna Ar-O-C,Hs u
N- sTramMuHBL
CH,N Apomarnueckre aMuHBI, N-copepKariue reTeponrKIIb!
29 C,H;g AJIKaHBI, IUKJIOAJIKAHbI
CHO Ammudarndyeckie U apoMaTHIECKUE aIbACTUIBI, (EHOIBI,
XHUHOHBI, IUAPUIIOBBIC 3GHUPEI
SiH KpemHuniiopranuueckye CoeAnHEHUS
30 CH,0 AHN30I1bI, MCTOKCUIIPOU3BOJHBIC
C,Hs PasBeTBIICHHBIC JIKaHBI MM ATKHIOCH30JI6I
NO ApomaTuueckre HUTPOCOSANHEHUS
CH,NH, AMUHBI
31 CH30 Anmudarudeckie CHUPTHI, IPOCTHIE WIN CIOXHBIE METH-
n0BbIe UpHI, arieTanu
CF dTopcoaepxalue CoeAUHEHUS
32 CH,O [{uxmoankaHobl, METWJIOBEIE 3(HPH HEHACHIIIEHHBIX
WJIM JIBYXOCHOBHBIX KapOOHOBBIX KHCJIOT
0, Kucnopon (Bo3ayx)
NHOH OKcHMBI
S Tuosbl, cynb(uabl, moaUCyIbGHIbI
33 | HS CepocozeprKamnne COeTUHEHHNS, THOJIBL, CYIIb()UIBI
CHs0 CrupThl, MOJIHOJIBL, ALETAIN
PH, Dochunsl
CH,F dTopcoaepxalue CoeAUHEHHUS
34 | HS MepxkanTasbl, THOIHUPHI
PH3 Dochunsl
35 Cl XIIOpUCTBIE ATIKUIIBI UITH allUIIbI
HsS Tuomsl, cynbduab
36 | H*CI XIOpHCTBIC ANIKHJIBI, XJIOPCOASPIKAIIE COSIUHECHHS
37 S7Cl XIIOpUCTBIE AJIKUIIBI UITH aLlUIIbI
38 H3>ClI XIIOpUCTBIE ATIKUIIBI, XJIOPCOAEPIKaINE COSTUHEHNUS
C3H, ApomaTHuecKue COCAUHEHHUS C IEKTPOHOAKIIETOPHBIMU
3aMECTHTETIMHI
39 C3H3 AJKeHbI, IUCeHBI, aleTUJICHBI, apOMaTHYECKUEe COCAMHE-
HUS
40 | Ar AproH (Bo31yx)
CsH, ApoMaTnyuecKue COeAMHEHHS
41 CsHsg AJIKMIIPOU3BOIHBIE, ATUIMUKIIBI, ATKEHOBAS CEPHs
CH,CNH Hurpuisr
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42 C,H,0 Ateratsl (eHONOB WM €HOJNOB, N-ammmpoBaHHBIE CO-
eIIMHEHUS
CsHs AJIKHUIIIIPOU3BO/HBIC, aJIKEHBI, ATHIIHKIIbI
CH,NCH, OTUICHUMUHBI
43 | C3Hy [MpornunbHast (M30MPONMIbHAS) TPYIINA, ANKUIBHBIE TIPO-
H3BOJIHBIC
HNCO Tuknraeckue aMuabl
C,H;0 AueruiacoaepiKaniye CoeIHHEHNs, KETOHBI, IUKINYECKHe
CIIUPTEI
C,F [Mepdropyrnepoast
SiCH, KpemHuitnpon3BoaHbe
44 CO, AHTHIpUIBI KapOOHOBEIX KHCIOT, KapOOHATHI, CIIOXKHBIE
2¢Upbl HEHACBIIEHHBIX ATU(PATHICCKUX KapOOHOBBIX
KHCJIOT
CS Trodenomnsl, nuapuicyabGumb!
CH3SiH CuilaHbl, CHJIALUKIIOAIKAHb]
CONH, AMupl
CH,CHOH AnmpaTayeckue aNbACTHIBL, [UKIUYCCKHE CIUPTHL,
CJIOXHBIE AP
CH3;CHNH, AMUHBI
CH,NHCH;3 AMUHBI
45 | CH,CHOH ITpocTble UK CI0KHBIC ITHIOBBIE I(PHUPBI, CITUPTHI
CH3CH,0 DTOKCUIIPOU3BOIHbIE
CH;0CH, IIpoctsie apuper
COOCH Kap6oHOBbIE KHCIIOTBI, CIIOMKHBIE IHUPHI
(CHs3),NH JIMMETHIIAMHUHOTIPOU3BOIHBIC
CH3;NNH, MeTunankuiruapa3suHbl
CHS ApoMaTnuecKue THOJIBI, CYIbGHUIBI
CH;SiH, AJIKMIICHTIaHBI
46 NO, Hurpocoenunenus
CH,S Tuosbl, cynbduast
CH;CH,0OH OTHI0BbIC YQUPBI KHCIOT
47 CH5S Cepocozeprkamye COeTUHEHNS, THOJIBL, CYJIb()UIBI
C,H;0 JI1osbl, aMKOKCHCIHPTHI
CH50, Aueranu
C,H,4F AnkunpTopunst
CH,PH, Dochunsl
48 | CH,S MepxkanTaHbl, METHICYIb(UABI
SO Cynbhoxeussl, CynbhOHBI
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48 CH3PH, DochuHbI
CH®CI Xnopconepikaliie CoeIMHeHUSI
49 | CH;SH, Meruncynbduapl
CH,>™Cl Xn0opanKkuiabHble IPOU3BOIHBIC
50 | CF, [MonudropapomaTHyecKue COSANHEHHS
C4H» ApomaTuueckue, IOJIMHEHACHILICHHbBIE COSIUHEHUS
cHCl XnopcoepaKalye coeJUHEHHs
51 C4H3 ApomaTuueckue, IOJIMHEHACHIILICHHbBIE COSIUHEHUS
CHF, [TepdropyrieBomgopoast
C H237C| XiopcoaepxKaliue coeAMHEHHs
52 CsH, ApoMarnueckue, OJNHEHACHIICHHBIC COSIHHCHHUS
53 | C4Hs HewnacplieHHbIE YTI€BOIOPOIbI
54 C,4Hg Henacrpinennsie yrieBoJopo/ibl, UKIOATKEHbI
55 C4H7 AJIKMIIPOU3BOIHBIE, ATUIUKIIBI, AJIKEHOBAs CEPHUsL
CH,CHCO [{UKITHYECKHEe KETOHBI
C,HsCN Hurpuisr
CsF [Mepdropyrnepoast
56 C,4Hg AJNKUIIPOU3BOIHBIC, ATHIHKIIBI
CH,CHCHOH IuknoankuiaMuHbI
C,H,CO [{UKITHYECKHEe KETOHBI
57 CsHg ANKUITIPOU3BOIHBIE
C,HsCO OTUIIKETOHBL, IPOU3BOHBIEC IPONUOHOBON KUCIIOTHI
CH,CHCHOH [{uKIT0aIKaHOITBI
NH,CHCO a- AMHHOKHUCJIOTBI
C3H,F DTOpYIIIEBOAOPOABL
58 C3;HsO AnmaTHyeckue METHIIKETOHBI
C,H,S Cynbunst
CH;NCO AMuasl
C3HgN AJIKATAMHUHBI
C,H¢CO [{uKIT0aIKaHOITBI
CH,C(OH)CH;, Keronst
CH;CHCHOH a-MeTrwnansaeruasl
59 | C;H30, Crosxuble 3¢Upb KAPOOHOBBIX KHCIOT
C3HgOH CrupTsl
C,Hs0OCH, IIpoctsie auper
CH;0CO MertunoBsie 3pUpPbI KHCIOT
CH,C(OH)NH, AMuBI KapOOHOBBIX KUCIOT
CH,CHNHOH AJIBIOKCHMBI
C,HsN, ANKUITHAPA3UHBI
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59 C,H3S TuanukIaHbl
SiH(CHy), AJIKUIICHITaHBI
60 C;HgO CrnupThl, MOJIHOJIBL, TIPOCThIE 3GHpPbI > Cs
CH,C(OH), Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
HOCHCHOH VrineBoasl
C,HgNO Amuzpl KapOOHOBBIX KUCIOT
CH,ONO Anmudaradeckre HITPOCOSIMHEHUS
C,H,S [uknueckue cyab(uast
61 | CH;C(OH), Anudarnyeckne KapOOHOBbIE KUCIOTBI, X S(QUPBI
C3HO CrnupTHI, MOJIHMOIIBL, TPOCTHIE 3GHpPHI > Cs
C,H:S Tuosbl, cynbduast
C,HeP Dochunsl
CH,;NO,H Hurpoankanst
62 | HO(CH,),OH IMonuosnsl
C,HsPH, Dochunsl
C,HsSH Cynbhumnst
CH,N(OH), Hurpoankassr
63 CsHj ApoMarnueckue, OJIUHEHACHIICHHBIC COSIHHEHHUS
CH,SOH JnankuncynbpoKcuIb
C,H,>Cl ATKHIIXTIOPU B
64 CH,ON, [Tpon3BoHbIC MOYECBUHBI
CsH, ApoMarnyeckue, IOJUHEHACHIICHHBIE COCIHHEHUS
S Cepa, aucynbduasl
SO, CynbhoHaMusl, CyabGOHbI, CYIbPOKUCIOTHI
68 CsHg IuknoankaHsl, UKIOAIKAHOJIbI
C4HgN Hurpuisr
69 CsHg ANKUIIPOU3BOIHBIE, ATMLIMKIIBI, AIKSHOBASI CEPHUsI
C4HsO ANMIMKINYECKHE CIUPTHI, KETOHBI
C,H;N Hurpuisr
CF; [NomudroprpoBaHHbIE COSANHEHUS
70 CsHyo ANKUINPOU3BOIHBIE, ATUIUKIIBL, ATKEHBI
C,HsO AMIUKINYECKHE KETOHBI
C,HgN AJMIMKINYECKHE aMUHBI
71 CsHyy ANKUINpou3BOIHbIE
C;H;CO Ketonsl, anumuxiuyeckue crupThbl
72 C,HgO KertoHsl, anpaernipl, aluuKINIeCKHe CITHPTHI
CsH N AMUHBI
C,HgNCO AMupl
73 | C4H,O Anudarudyeckue ciupThl, 3QUpsI
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73 C3Hs0, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
CH,COCH,0OH VrieBoabt
C,H;NCO AMupl
C3HgN, JuankunruapasuHbl
(CHy)3Si TpUMETHICHITUIBHBIEC TIPOU3BOAHbIC
74 CsH> ApomaTuueckue, IOJIMHEHACHIILICHHbBIE COSIUHEHUS
C3HeO; Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
C,H4NO, AnudarryecKkine HUTPOCOSTUHEHHUS
NH,CHCOOH a- AMHHOKUCJIOTBI
C3HgS Huxmnaeckue cyabQuIbt
75 CeH3 ApomaTuueckue, IOJIMHEHACHIILICHHbBIE COSIUHEHUS
C,H;,0 CrnupThl, MOJIHOJIBL, TPOCThIE 3GHpPbI > Cs
C;3H,0, KapOoHoBBIe KHCIOTHI, HX 3()UPHI, alleTaln
NH,CHC(OH), a-AMUHOKHCJIOTBI
C3H,S Tuosbl, cynbduast
(CH3),SiOH TpumetmicunIbHbIe YQUPEI
C3HgP AnkunpochuHbt
76 CeH, ApoMarnueckue, OJIUHEHACHIICHHBIC COSIHHEHHUS
CsH;PH, AnxundochuHb
C3;H;SH Juankuncynspuabt
77 CsHs BeH3opHOE KOJIBLIO, MOHO3aMEI[CHHbIe OEH30J1bI, apoMa-
THUYECKHUE, TIOJMHCHACHIIIEHHbIE COEIMHCHUSI
C3He>Cl ATKHIIXTIOPU B
78 CsHg MoHo3aMeleHHbIe OEH30JIbI
CsH;N ApomMaTuueckue aMHUHbI
C,HsSOH DTHIANKUICYITb(POKCHIBI
79 CsH7 ApoMarnyeckue, OJUHEHACHIICHHBIC COSIHHEHHUS
CsHsN ApomaTuueckue aMHUHbI
C3He'Cl AJKHITXTIOPU B
Br Bpomconepikaniye coeanHeH S
80 CsHg 3amelieHHbIe [IUKIOTE€KCEHBI
CH5SSH Merunaucynbduast
H™Br Bpomconepkammue coenuaeHns
81 CgHg I{uknoankeHsl, AUEHBI, AllETUIICHBI
CsHs0 ANUIUKINYECKHE CIIUPTBI, allbACTU/IbI
¥Br Bpomconepikaniye coeanHeH S
82 CeHyo MoHo3aMelIeHHbIe  LUKJIOreKCaHbl, I0JIM3aMEeLIeHHbIE
LHUKJIOTICHTAHBbI, [INKJIOATKAHOJIBI
C4HgCN AnudatrndecKkie HUTPHIBI
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82 CHCF; Tpudropmernnankanst
c*®cl, [Monuxmopconeprxaliie COeAnHEHHS
H®Br Bpomconepxammue coenuaenns
83 CeHys ANKUINpOU3BOIHBIC, ATUIMKIIbI, aTKEHOBasI CEepUs
CH*Cl, [Monuxmopcoaeprxaliie COeAnHEHHS
C,H,CO ANUIUKINYECKUE CIIUPTHI, 3PUPBIL, aTbACTUAbl, KETOHBI
84 CeHyo ANKUINPOU3BOIHBIE, ATTUIUKIIBL, ATKEHBI
CsHgO AJMIMKIINYECKHE KETOHBI
CsHioN AJMIMKINYECKHE aMUHBI
85 CgH1s ANKUINpOU3BOIHbIE
C4HqSi KeToHbI, annIUKINYECKHe CIUPTHI
86 C3;H,C(OH)CH, [TponuIaIKUIKETOHBI
CsHppoN AnmdaTrayeckue aMUHbBI
C4HqoSi CHTanyKIOaIKaHbI
87 CsH4,0 CrnupTsl, 3¢GupbI
C3;H,CO, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
CsHi1N, Juankunruapa3uHel
C3HgNCO AMupl
88 C4HgO, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
C3HgNO, AnudarrayecKkie HUTPOCOSTUHEHHUS
C4HgS [ukndeckue cyabduast
89 CsHy150 CrnupTHI, MOJIHOIIBL, TPOCTHIE 3GHpPHI > Cs
C,Hy0, Kap6oHoBble KHCIOTHI, UX 3QUPHI, alleTaan
C4HgS Cysbdusl, THOJIBI
(CH3)sSiO TpumetmicunIbHbIe YQUPEI
C4H1oP AnxundochuHb
90 C;Hg Apomaruueckue COEIMHEHMSI, 3aMeIeHHbIE
OEH30HHUTPIIIBI
C4HyPH, AnkunpochuHbt
91 C,/H, (Tr") BeH3nIbHOE POM3BOJHOE, KATHOH TPOITHIIHSE
CgHsN IIpousBoHbIE aHUIMHA
1-XnopankaHbl
35
92 C;/Hg Apomaruueckue COeIMHEHMS, MOHO3aMeIICHHbIE
OEH30JIBI
CgHgN IIpousBoHbIE aHUIMHA
C3;H;SOH IpormnankuncynbHoKcH b
93 C;Hg LIuKII0AMeHBI, TEPIICHBI
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93 CeHsO IIpousBoausle GeHona
CHzngl’ ANKUIOopoOMHIBI
94 | C¢HsOH OennsoBbie 3QUpbI, GEH30MUPEHBI
95 C/Hyy JlueHbl, HIUKII0AJIKEHbI, alleTUIICHbI
CHzngl’ ANKUOopoMHIbI
96 CsH1,CN AnudatudecKie HUTPHIBI
97 C/His ANKUINpOU3BOIHBIC, ATUIMKIIbI, aTKEHOBasI CEepuUs
CsHgN AJMIMKINYECKHE KETOHBI
AnudaTuyeckne HUTPUIIBI
NH
98 C/Hy ANKUINPOU3BOIHBIE, ATTUIUKIIBL, ATKEHBI
CsH4,CO AJUIMKIINYECKHE KETOHBI
CsH1oN AJMIUKINYECKHE aMUHBI
99 C;Hys ANKUINpou3BOIHbIE
CsH4,CO Anudarrnyeckie KeTOHbI
CgH110 ANUIUKINYECKUE CIIUPTHI
CH3;CONHCHCO | N-amerun-a-aMAHOKHCIIOTEI
@) JIMajKkuaManearsl
N\
HO
(@)
100 | CsH4,CO Anudarnyeckie KeTOHbI
CgH1,0 ANUIUKINYECKUE CIIUPTHI
CgHi4N AnmdaTrayeckue aMUHbBI
C,H{tNCO Anudarnyeckie aMuIbl
CyF, [Mepdropankanbt
101 | CsHgO, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
CeH130 Anudarudyeckie ciupThl, 3QUPBI, KETOHBI
CsHgS AJUIUKINYECKUE THOJIBI, CYITb(GHUIBI
102 | C¢HsCCH ApomaTtuueckue Ipou3BOIHbIE
CsH100, Anudarnyeckie KapOOHOBbIE KUCIOTHI, UX IGHPHI
CsH,NO Anudarnyeckie aMuIbl
C4HgNO, ArmtaTruyeckue HUTPOCOCTMHCHHS
H;NCHCO,C,Hs | Drtunossie 23pupbl a-aMUHOKHCIIOT
103 | CgH5CoH, AJIKEHUITOEH30JIBI
CeHy50 CHupTEI, IOJIHOJIBL, TPOCTHIE (PP
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103 | CsHy;, 0, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
CsHy4S Tuosbl, cynbduast
104 CHa 0-3aMereHHbIe GEH30IIbI
CH,
CH=CH B-®enmnsrunossie s3¢upsi,
AIIKEHMIOEH30JIBI
CsHy,PH, Amucdarmyeckue GochUHbB
105 | C;Hs0 Oparment CgHsCO, OeH30MIIPON3BOAHBIC
CgHsC,H, AJNKUIOEH30JIb], ATKWIAPOMATHIECKUE CITUPTHI
CsHio>Cl XTopaKkaHsl
106 | CgHsCoHs AnKUI0EH30IBI
CgHsNHCH, AJIKUTaHUTHHBI
o o-3aMeleHHbIe ()eHMIOBBIE d(HUPHI
CH,
C4HySOH ByrunankuicyabHoKcuast
107 | CgHyy IuknonueHsl, TepreHsl
C,H¢OH ANKHUIPEHOIBI
C,H,"Br Bpomcozeprkaiue coeauHeHus
108 | CgHy, IluknonueHsl, TepreHsl
C;H,OH Bensuiossle 11 TONMMIOBEIE SGHUPEHI
109 | CgHi3 JIueHbl, IUKIOAIKEHBI, alleTUIIEHbI
PhS Oenmncynphunst, GeHMICYITEHOKCHIBI
110 | CeH4(OH), Ankokcudenons! (ankui > CHs)
CsH1,CN AnudatrndecKkie HUTPHIBI
111 | CgHys ANKUINPOU3BOIHBIC, IUKIIOATIKAHBL, AJIKEHbI
CgH1,0 AMIUKINYECKHE KETOHBI
112 | CgHy6 ANKUITIPOU3BOIHBIE, [IMKIOATKAHBI, ATKCHBI
C;H;,0 AMIMKINYECKHE KETOHBI
C/HyN ANMIMKINYECKHE aMUHbBI
113 | CgHy7 ANKUITIPOU3BOIHBIE
114 | C;HN Anudarnyeckie aMUHbI
115 | CgH, HadTanuael, nHACHBI
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115 | CgHy;, O, Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
CsH13NO Anudarnyeckie aMuIbl
CeH11S ANUIUKINYECKUE THOJIBI, CYITb(QHIBI
116 | CgH10; Amudarndeckre KapOOHOBBIC KUCIOTHL, UX d(QHUPHI
CsH1sNO Anudarnyeckie aMuIbI
117 | CgHsC3H, ATIKEHUIIOEH30JIBI, 3aMeICHHbBIE CTHPOJIBI,
LHUKJIOAIKIIOCH30IIBI
C,H4;0 CupThl, MOJIHOJIBI, TPOCTHIE IGHUPHI
CeH130, Amudarndeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
(CH3)sSiooC TpumeTmicCHIHIBEHBIE 2QUPEI a-aMUHOKHCIIOT
c®cl, TpHUXIOpPMETHIIBHBIE IPOM3BOIHBIC
118 | CgHsCsHs AJIKCHUIIOCH30JIBI
119 | CgHsCsHg AKUnOeH30161
CH;CH,CO TosynioBbIe KHCIOTHI U X UpBEI
CF3CF, [Mepdropankanbt
c®cL¥cl TpuxnopMeTunbHble IPOU3BOIHBIE
120 | CoH1» AnKuI06EH30IbI
CgHsC(OH)CH, DeHUTATKHIKETOHBI
CgH1oN AJIKUTaHATHHBI
121 | CoHy3 Tepriensr
CgH O 3amenieHHbIe (EHOIIbI, METOKCHOCH30IIBI
C=O0 | IIpou3BOIHBIC CATUIIMIOBON KHCIOTHI
7]
S “IOH
NO o-Hurpoanunuust
NH
CgH11 °Br
122 | C¢HsCOOH [Tpou3sBoaHbIe GEH30MHOIT KUCTOTHI
123 | CgH1,O Tepriensr
CgHsCOOH, TIpousBoHBIC GEH30HOWM KUCIOTHI
CsHBr Bpomcozeprkaiue coeanHeHus
124 | C;H4,CN AnudatrndecKkie HUTPHIBI
125 | CoHy; ANKUINPOU3BOIHBIE, IUKIIOATIKAHBL, AJIKEHbI
CeHsSO AnkunpeHuncynbpoKcuapl
126 | CoHqg ANKUITIPOU3BOIHBIE, [IUKIOATKAHBI, ATKCHBI
CgHsSOH AnkuneHUICYTb(MOKCHIBI
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127 | ¥ HNoncoenuuenns

CoHyg ANKUITIPOU3BOIHBIE

CqoH5 Hadranuust
128 | CyoHg Hadranuasr

CgH1gN Anudarnyeckie aMUHbI

HI Honconpepkaiye coeAnHEHUS
129 | C;H30; Amudarndaeckre KapOOHOBBIC KUCIOTBL, UX d(QHUPHI
131 | CsFs [Tepdropankanbt
132 | CygHy2 AJIKEHUITOEH30JIBI
133 | CyoHy3 AKunOeH30161
135 MoHo3aMeleHHbIe alaMaHTaHbl

ANKUOopoMHIbI
YQBr
137 ANKUIOpOMHIBI
BIBr

138 | CgH1sCN AnmtaTayeckue HUTPUIIBI
140 | CygHyg ANKUITIPOU3BOIHBIE, [IUKIOATKAHBI, ATKCHBI
141 | CygHyy ANKUINpou3BOIHbIE

Cy1Hg AJskumHad TaTMHBL

CH,l AJNKAITAO AT
147 | CyyHys TTomuankunoeH30IIbI

C4H1;Si,0, Tomumumermiicunokcansl ((haza KOJOHKH)
149 | CgHsO5 D¢upsl o-¢TaneBoit KucaoTsl (Ppranarer)
155 | CypHyy AskunHad TaTMHBL
207 | CsH5Si303 Tomumumermiicunokcansl ((haza KOJOHKH)
221 | CgH17Sis03 [MonunumeTnicuiokcansl ((a3a KOJOHKN)
281 | C;HxSi30, Tomumumermiicunokcansl ((haza KOJOHKH)
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1.5. I'paghuueckuit 6uo zpynn uoHo8 ¢ PA3HBIM COOEPHCAHUEM
amomos xaopa u dpoma

Cl Cl2 Cl3 Cla Cls Cl6 CIBr CIZBr CI3Br

ClBr2 Cl2Br2 Cl3Br2 ClBr3 CI2Br3 Br Br2 Br3 Brd

1.6. Xapaxkmepuvie cepuu ppazmeHmHubviX UOHOE PA3HBIX KI1ACCO8
Op2AHUYECKUX COCOUHEHUT

Kunacce coennnenust ®dopmyna m/z
AJIKaHBI CoHoni" 15, 29, 43,57, 71, 85...
AnkeHbl, HaQTCHBI CoHont” 27,41, 55, 69, 83...
AJIKUHBI, TUEHBI CoHons” 25, 39, 53,67, 81...
Crmptsl, npoctsie 3¢upsl | CyH,nO" | 31, 45, 59, 73, 87...
AJBIErH/IbI, KETOHBI CiHyniOF | 29, 43,57, 71, 85...
Kucnorst, cnoxasie s¢upst | CoH,q.10," | 45, 59, 73, 87, 101...
Tuosnsl, CymbOUIBI CoHanaS* |47, 61,75, 89, 103... (110 *2S)
AMUHBI CoHaonaN™ | 30, 44, 58, 72, 86, 100...
ANKHITXTOPH/IBT CaHanCl* | 35, 49, 63, 77, 91, 105... (o *°Cl)
AnkungTopust CoHonF* 19, 33, 47, 61, 75...
ANKHITOPOMUIBI CaHanBr* 179, 93,107, 121... (o "Br)
AJIKHITHO TATBI Cr,Hzr'I+ 127, 141, 155, 169...
Hurpuist CoHonoN* | 40, 54, 68, 82, 96...
ANKUn0eH301b1 38, 39, 50-52, 63-65, 75-78, 91, 105, 119...
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1.7. Ilpupoonasa pacnpocmpaneHHOCHMb U30MON08 XUMUYECKUX
I1eMEHM 08, YACHO 6CMPEUAIOUIUXCA 8 OP2AHUYECKUX COEOUHEHUAX

JjieMeHT H3oTon Tun HNHTeHCHBHOCTH, | MHTEHCHB- Tun
u30TONA % (0THOCHTEb- HOCTb, 3JIeMEHTAa
HO CYMMBI U30- %
TOIOB)

Bosopon H A 99,985 100,00 A*
p A+1 0,015 0,02

Vraepon 2c A 98,89 100,00 A+l
¢ A+1 1,11 1,12

Asor UN A 99,64 100,00 A+1
BN A+1 0,36 0,37

Kucmopon | **0 A 99,76 100,00 A+2
o A+1 0,04 0,04
o) A+2 0,20 0,20

®rop op A 100,00 100,00 A

Kpemnnit 28gj A 92,18 100,00 A+2
2gj A+1 471 5,11
0gj A+2 3,12 3,38

docdop 31p A 100,00 100,00 A

Cepa s2g A 95,02 100,00 A+ 2%
g A+1 0,75 0,79
¥s A+2 4,21 4,44
%g A+4 0,11 0,11

Xrop e A 75,40 100,00 A+2
1) A+2 24,60 32,63

Bpowm Br A 50,57 100,00 A+2
8By A+2 49,43 97,75

Hon 127) A 100,00 100,00 A

* Xomsa y 600opoda u cepuvl umeromcs npupoousie uzomonvt A + 1 u A + 4 coom-
6EMCMBEHHO, MeM He MeHee dmu daemenmyl cuumaiomest A u A + 2, ROCKObKY pacnpo-
CMPaHeHHOCMb Opyeux NPUPOOHLIX U30OMONOE OYEeHb HU3KA U MOJCem NpPOAGIAMbCs
MONLKO NPU HAMUYUL OYeHb OONbULO020 YUCA AMOMOE 8000pO0d UM Cepbl 6 Yacmuye

obpasya.
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1.8. Tounwvie seca HEKoOmopbslx uzomonoe, 6x00;mmx 6 cocmae op-
2AHUYECKUX COCOUHECHUIL

H30TOonbI ATOMHBIN BeC H3oTonbl ATOMHBIN BeC
H 1,0078246 g 27,976929
’H(D) 2,0141022 2g;j 28,976492
1og 10,012940 s 29,973758
) 11,009307 sp 30,973764
12¢c 12,000000 825 31,9720727
B3¢ 13,0033554 S 32,9714635
N 14,0030738 s 33,9678628
BN 15,0001088 ¢l 34,9688531
%0 15,9949141 scl 36,9659034
o 16,9991322 ®Br 78,91839
o 17,9991616 81Br 80,91642
IS 18,9984022 127)

Tema 2. CHeKTPOCKOHI/lﬂ SIACPHOT0 MArHUTHOI'O pe€30HaHCAa

2.1. Ceoitcmea naubonee 4acmo UCnOIL3YEMBIX A0eD

g E Tipupos. . UyBCTBUTEJIBLHOCTH “IaCT(l)I"lI“:;I SIMP
é‘ 5 cg}f)" 107 pag et T OT1H.* Abe.*<* By :13[,1134188 T,

'H |1 | 99,9885 | 26,7522208 1,00 1,00 100,000

g |3 | 19,90 2,874679596 1,99x102 | 1,39x10° | 10,746

1B |4, | 80,10 8,584707 0,17 0,13 32,084

Be v [ 107 6,728286 1,59x102 | 1,76x10* | 25,144

BN |1 | 99,63 1,9337798 1,01x103 | 1,01x10° | 7,224

BN v [ 037 —2,7126189 1,04x10° | 3,85x10° | 10,133

®r 1w | 100 25,16233 0,83 0,83 94,077

Z5i | v |47 -5,319031 7,84x10% | 3,69x10% | 19,865

p | | 100 10,83941 6,63x107 | 6,63x107 | 40,481

Bs |4, [ 0,76 2,055685 2,26x107 | 1,72x10° | 7,670

pt |1, | 33,8 5,8385 9,94x10% | 3,36x10° | 21,499

* [To cpasnenuio ¢ "H npu 00unakogom Koiuuecmee amomoe.
** To dice, HO ¢ yuemom npupooOHO20 COOePIACAHUS.
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2.2. Cnucok mMuRUYHBIX OUANA30HO8 XUMUYECKUX COBU208
U UCHOTIB3YEMBIX CMAHOAPMOE 013 PA3TUYHBIX A0ep

Anpo Jluana3oH XuMM. CABUIOB, Crangapt 0 CTaHAPTA,
M.J. M.JA.

H 12-0 SiMe, (TMS) | 0,0

13C 240-0 SiMe, (TMS) | 0,0

BN 1200 — -500 MeNO, 397
NO; 391
(NH,),CO 91
Me,NH 15
NH;(x) 0

F 100 — -300 CFCl, 0
CeFs -163
CeHsCF4 63,7
CF,COOH —78

S1p 230 ——200 HsPO, (85%) 0

®5pt | 9000 - -6000 Na,PtClg 4522

2.3. BHewtHuil 6u0 CUZHA08 OCUMepoOPACMEOPUMENeH 6 CHEKMPAX
AMP na sopax*H u C

MynbrumierHocts | 1 3 5 7
I'pymmna B cnexrpe | CH CHD CHD, -
'H

Koncranta pacuierienns J(H-D) = 1-2 T'g

I'pymma B cnexrpe | C CD CD, CD;
3¢

Koncranta pacuierienns J(C-D) =~ 20 T
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2.4. Ceoiicmea HeKOmMopbIX 0elimepuposanHsix pacmeopumerei

5(F), | 8(0)
PacrBopurenn DopmyJia 7;"6’ 7;"(":'" M. M., 6**B£HZO)’
(MmyasT.*) | (Myasrt.) o
\AieroH-d6 C3DgO 93,8 55,5 [2,05(5) [29,92 (7)2,84/ 2,81
206,68 (13)
IAleToHHTPHI-03 C,D;3N —46 80,7 [1,94 (5) 1,39 (7) 2,12
118,69

Benson-d6é CsDs 6,8 [791 7,16 128,39 (3) 0,4
Bona D,0 3,8 [101,4 481
1,4-Jlnoxcan-d6 C,DgO, [12 99 3,53 (m) 66,66 (5) 2,4
\Tuxnopmeran-d2 CD,Cl, 97 395 [5,32(3) [4(5) 1,52
IMCO-d6 C,DsOS 20,2 [190 [2,50 (5) 39,51 (7) 3,3
IM®DA-d7 CsD;N ~60 [153 8,03 163,15(3) 3,45

2,92 (5) [34,89(7)

2,75(5) 29,76 (7)
Meranon-d4 CD,O —99 |65 4,87 49,15(7) 4,86

3,31 (5)
Hutpomeran-d3 CD3;NO, 26 (100 4,33(5) 62,8 (7) 2,2
Mupumus-d5 CsDsN 114 8,74 150,35(3) 14,97

7,58 13591  (3)

7,22 123,87(3)
Terparunpodypan-d8 [C,DgO —108 (64 3,58 67,57 (5) 2,42

1,73 25,37 (5)
Ykcycnas kucnora-d4 |C,D40, 15,9 [115,5 11,65 178,99 11,5

2,04 (5)  [20(7)
Xnopodopm-dl CDCl; 64,1 60,9 [7,24 77,23 (3) 1,55
[Muxmorexcan-d12 CsD1o 7 78 1,38 26,43 (5) 0,80
Dranon-d6 C,DsO —-114,5(78 5,29 56,96 (5) 5,2

3,56 (m) [17,31(7)

1,11 (m)

* B CKOOKAX YKA3bI8ACMC s KOMUYECME0 TUHUL 6 MYTbmMunieme, OmMcymecmeue yugpul

o3Hauaem cumenem, M — CLOJNCHbIUL MyAbmuniem. BHewnuti 6ud npedcmaenen 6
npun. 2.4.

** [lonoocenue cueHana npumecHotl 600bl 8 0GHHOM pacmeopumere.

160




25. Xumuueckue cosucu MURUYHBIX HPUMeCEll 6 CHeKmPax
1 .
H-AMP ¢ paznuunvix oeitmepopacmeopumenax™

= 2] o] Qo0
= 253 %1%(/8 1282
E |Z|o|g|8|°]8|8|°
(OcTaTo4HbIE TPOTOHBI 7,26 2,05 [R50 (7,16 (1,94 3,31 44,79
H,O s [1,56 [2,84* 3,33% 0,40 2,13 (4,87
IATICTOH CH3 s 2,17 2,09 2,09 (1,55 [2,08 2,15 |2,22
IATIETOHUTPIIT CH; s 2,10 2,05 2,07 (1,55 [1,96 [2,03 |2,06
Benzon CH s (7,36 (7,36 (7,37 (7,15 [7,37 [7,33
t-Byranon CH; s 1,28 |[,18 (1,11 (1,05 [1,16 1,40 |1,24
OH°® S 4,19 |1,55 (2,18
r-I'excan CH; t 0,88 0,88 (0,86 (0,89 (0,89 [0,90
CH, m (1,26 (1,28 1,25 |1,24 (1,28 1,29
1,2-JTluxsopaTan CH, s 13,73 3,87 (390 2,90 [3,81 [3,78
Jluxnopmeran ICH, s (30 5,63 p,76 4,27 5,44 [5,49
JTuaTHIIOBBIHN dup CH; t (1,21 (1,11 [1,09 (1,11 |1,22 1,18 (1,17
CH, g [3,48 3,41 [3,38 3,26 3,42 (3,49 {3,56
1,2-JIAMeTOKCHITAH CH; s 3,40 13,28 33,24 3,12 3,28 [3,35 3,37
CH, s 355 3,46 (343 3,33 [3,45 3,52 [3,60
JlumeTrIaeTaMu g CH,CO s 2,09 [1,97 [1,96 (1,60 (1,97 (2,07 [2,08
NCH; s (3,02 3,00 (2,94 2,57 2,96 3,31 (3,06
NCH; s 294 2,83 2,78 2,05 2,83 (2,92 2,90
JTumetundopmamu CH s 8,02 (79 (7,95 (7,63 [7,92 |7,97 (7,92
MDA CH; s 2,96 2,94 2,89 2,36 2,89 [2,99 [3,01
CH3 s 2,88 2,78 2,73 (1,86 [2,77 2,86 [2,85
Tumeruncynsdokenn [CHs s 2,62 2,52 [54 (1,68 [2,50 2,65 2,71
Ulnokcan CH, s 13,71 3,59 (3,57 (3,35 [3,60 [3,66 [3,75
M3omponanon CH; d 1,22 (1,10 [,04 0,95 [1,09 (1,50 (1,17
CH sep 4,04 3,90 3,78 3,67 [3,87 [3,92 4,02
MeTtanon CH; " 349 [331 [3,16 [3,07 328 [3,34 [3,34
OH "7 [1,09 312 14,01 2,16
Hurpomeran CH3 s 433 ©43 @42 294 431 4,34 4,40
Mupuaua CH(2) m @862 @858 858 8,53 857 8,53 8,52
CH(3) m (7,29 7,35 [7,39 6,66 (7,33 [7,44 |7,45
CH@4) |m (768 (7,76 [7,79 6,98 (7,73 [7,85 |7,87
*J. Org. Chem. 1997. Vol. 62. P. 7512-7515.
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JTnmeTrndopmamu CH s 18,02 7,96 (7,95 [7,63 (7,92 [7,97 7,92
IM®DA CH3 s [2,96 2,94 2,89 2,36 2,89 2,99 [3,01
CH; s [2,88 2,78 2,73 [1,86 2,77 (2,86 [2,85
JTnmeTuncynbhokcu CH; s [2,62 2,52 2,54 [1,68 2,50 2,65 2,71
Ulnokcan CH, s [3,71 3,59 B,57 3,35 (3,60 3,66 [3,75
M3ompomnanosn CH; d [1,22 1,10 (1,04 0,95 [1,09 [1,50 [1,17
CH sep 4,04 3,90 3,78 [3,67 (3,87 (3,92 14,02
MeTtaHox CH; " 3,49 [3,31 [3,16 [3,07 [3,28 [3,34 [3,34
OH "7 1,09 3,12 }4,01 2,16
Hurpomeran CH; s 4,33 4,43 4,42 2,94 4,31 4,34 4,40
Mupuana CH(2) |m 8,62 [858 [8,58 8,53 (8,57 8,53 8,52
CH(3) |m (7,29 [7,35 [7,39 6,66 (7,33 [7,44 7,45
CH@4) |m (7,68 [7,76 [7/,79 6,98 (7,73 7,85 |7,87
Terparunpodypan TT'® |CH, m 1,85 (1,79 ([,76 (1,40 [1,80 1,87 |1,88
CH,O |m 3,76 [3,63 (3,60 (3,57 (3,64 3,71 3,74
Toyon CH; s 2,36 2,32 2,30 2,11 2,33 2,32
CH(o/p) |m 7,17 [7,1-7,27,18 [7,02 {7,1-7,37,16
CH(m) |m 7,25 [7,2-7,27,25 [7,13 |7,1-7,37,16
TpusTHIAMUH CH; t (1,03 0,96 10,93 (0,96 [0,96 1,05 |0,99
CH, g [2,53 2,45 2,43 2,40 2,45 2,58 [2,57
YkcycHas kuciora CH; s 2,10 1,96 (1,91 |1,55 (1,96 (1,99 2,08
IXmopodopm CH s [7,26 8,02 8,32 6,15 (7,58 7,90
[{ukrorekcan CH, s 1,43 1,43 [1,40 (1,40 (1,44 [1,45
DTaHon CH3 t (1,25 1,12 (1,06 0,96 [1,12 1,19 1,17
CH, q° 18,72 3,57 3,44 [3,34 3,54 3,60 [3,65
OH sP¢ 11,32 3,39 14,63 2,47
DTHnanerar CH,CO s 2,05 [1,97 [1,99 (1,65 (1,97 2,01 2,07
CH,CH; g 14,12 4,05 4,03 (3,89 |4,06 4,09 4,14
CH,CH;t (1,26 1,20 [1,17 0,92 [1,20 (1,24 (1,24
D TUIMETHIIKETOH CH,CO 5 2,14 2,07 [2,07 (1,58 2,06 2,12 2,19
CH,CHz; g [2,46 2,45 [2,43 (1,81 2,43 2,50 3,18
CH,CH;t (1,06 0,96 [0,91 0,85 0,96 (1,01 (1,26
D TUIIEHTITUKOIIb CH, ¢ 13,76 328 13,34 [3,41 [351 [3,59 [3,65
«Cmazka»® CH; m (0,86 (0,87 0,92 0,86 0,88
CH, brs(1,26 (1,29 1,36 (1,27 [1,29
«CumukoHoBas cmaszka» ¢ [CH3 s (0,07 [0,13 0,29 (0,08 10,10

a
B smux pacmeopumenax ckopocmb MeHCMONEKYIAPHO20 0OOMEHA OOCMAMOUHO Ma-
aa. B pesynemame unozoa mooicno nabarodame cuenan om HDO g suode 1:1:1 mpuniema
¢ konemanmoii “Jyp = 1 Hz npu 2,81 m.0. 6 ayemone u 3,30 m.0. 6 IMCO.
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b
Cuenan om «nOOBUNCHBIX» NPOMOHOE HADI0OAEmCs He 6ce2od.

c a .
B nexomopuwix cryuasx (cm. °) mooicem mabmooamucs e3aumooeiicmeue medncoy
npomoramu CH,- u OH-epynn (3 =5 Hz).

B CD3CN npomon OH-epynnut mooicem nabniooamsca kax myabmuniem npu
2,69 m.0. B smom ciyuae moosicem Habn00amvcs pacujenieHue MemuieH08020 CUSHALA.

e .
Mnozoamomuvle nunelinvie anupamuyecxkue yeneso000poobl.

B nexomopuix cayuaax (cm.

a‘ 0)

npomonamu CHz- u OH-2pynn (J = 5,5 Hz).

g Tonu(oumemuncunoxcan).

npoucxooum 83aumooelicmaue Mexncoy

2.6. Xumuueckue coeucu MmMURUYHBIX HPUMECE 6 CHEeKmpPax
BC-AMP ¢ PA3TUYHBIX Oelimepopacmeopumenax™

O @)
2181212 a|8(8|q
Z|18|8|8|°|8|9)|¢
(Curnai pacTBopuTeIIs 77,16 29,84 (39,52 128,06 (1,32 49,00
206,26 118,26
IALieToH CO 207,07 [205,87 206,31 [204,43 207,43 [209,67 215,94
CH3 30,92 30,60 (30,56 30,14 (30,91 (30,67 [30,89
IALIETOHUTPIIT CN 116,43 117,60 (117,91 [116,02 118,26 [118,06 [119,68
CH; 1,89 [1,12 1,03 (0,20 (1,79 10,85 [1,47
Berzon CH 128,37 [129,15 (128,30 128,62 (129,32 (129,34
t-Byranoxn C 69,15 68,13 (66,88 [68,19 [68,74 [69,40 [70,36
CH; 31,25 30,72 (30,38 (30,47 (30,68 (30,91 (30,29
1,2-luxnopatan CH, 43,50 @525 145,02 43,59 4554 @511
JTuxaopmeran CH, 53,52 54,95 54,84 53,46 55,32 (54,78
JIvsTroBEIi 3¢up CH; 15,20 [15,78 (15,12 |15,46 [15,63 |[15,46 (14,77
CH, 65,91 66,12 (62,05 [65,94 [66,32 [66,88 [66,42
1,2-JlumerokcudTan  [CHs 59,08 58,45 (58,01 (58,68 58,89 [59,06 [58,67
CH, 71,84 (712,47 (17,07 [72,21 [72,47 [72,72 [71,49
Jnmetnnaneramug CH; 21,53 2151 21,29 21,16 21,76 21,32 21,09
CO 171,07 170,61 (169,54 [169,95 (171,31 [173,32 (174,57
NCH; 35,28 34,89 (37,38 [34,67 (35,17 (35,50 (35,03
NCH; 38,13 (37,92 (34,42 (37,03 (38,26 (38,43 [38,76
Tumerundopmamun  [CH 162,62 (162,79 (162,29 162,13 (163,31 [164,73 (165,53
MDA CH; 36,50 36,15 (35,73 35,25 (36,57 [36,89 (37,54
CH; 31,45 31,03 (30,73 (30,72 (31,32 (31,61 (32,03

*J. Org. Chem. 1997. Vol. 62. P. 7512-7515.
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Tumeruncynsdokenn [CHj 40,76 141,23 40,45 140,03 #41,31 (40,45 (39,39
Ulnokcan CH, 67,14 67,60 (66,36 [67,16 67,72 [68,11 67,19
'VkcycHast kuciora CO 175,99 [172,31 (171,93 |175,82 (173,21 [175,11 (177,21
X mopodopm CH 77,36 79,19 (79,16 (77,79 [79,17 [79,44
[{uktorekcan CH, 26,94 27,51 (26,33 [27,23 [27,63 [27,96
r-T'excan CH; 14,14 (14,34 (13,88 [14,32 (14,43 [14,45
CH,(2) [22,70 23,28 [22,05 [23,04 [23,40 (23,68
CH,(3) [31,64 (32,30 (30,95 [31,96 [32,36 (32,73
MeTtanon CH; 50,41 (49,77 48,59 49,97 149,90 149,86 [49,50°
Hurpomeran CH3 62,50 63,21 (63,28 61,16 [63,66 [63,08 (63,22
M3ompomnanosn CH3 25,14 25,67 (25,43 [25,18 [25,55 [25,27 (24,38
CH 64,50 63,85 (64,92 [64,23 64,30 64,71 |64,88
Mupuana CH(2) [149,90 {150,67 (149,58 |150,27 [150,76 (150,07 (149,18
CH(3) [123,75 (124,57 (123,84 |123,58 (127,76 (125,53 (125,12
CH(4) [135,96 (136,56 (136,05 |135,28 (136,89 (138,35 (138,27
Terparunpodypan CH, 25,62 26,15 [25,14 [25,72 (26,27 [26,48 (25,67
T D CH,O 67,97 68,07 [67,03 [67,80 [68,33 [68,83 [68,68
Toyon CH; 21,46 21,46 (20,99 [21,10 21,50 [21,50
C(l) 137,89 [138,48 (137,35 [137,91 (138,90 (138,85
CH(o) [129,07 (129,76 (128,88 |129,33 [129,94 (129,91
CH(m) [128,26 (129,03 (128,18 |128,56 [129,23 (129,20
CH(p) [125,33 [126,12 (125,29 |125,68 [126,28 (126,29
TpraTHIAMUH CH; 11,61 (12,49 (11,74 [12,35 12,38 [11,09 (9,07
CH, 46,25 47,07 45,74 46,77 147,10 46,96 47,19
D1aHon CH; 18,41 [18,89 (18,51 |18,72 (18,80 [18,40 (17,47
CH, 58,28 57,72 56,07 (57,86 57,96 [58,26 [58,05
Drunamerar CH,CO [21,04 (20,83 [20,68 [20,56 [21,16 (20,88 [21,15
CO 171,36 [170,96 (170,31 [170,44 (171,68 [172,89 (175,26
CH, 60,49 160,56 (59,74 60,21 160,98 61,50 (62,32
CH; 14,19 [14,50 (14,40 |14,19 [14,54 [14,49 [13,92
(O THIMETHIIKETOH CH5;CO 29,49 29,30 [29,26 [28,56 [29,60 (29,39 [29,49
cO 209,56 [208,30 208,72 [206,55 209,88 [212,16 218,43
CH,CH; (36,89 (36,75 (35,83 (36,36 (37,09 (37,34 [37,27
CH,CH;[7,86 8,03 ([761 (7,91 8,14 8,09 [7,87
D TUIIEHTITUKOIIb CH, 63,79 64,26 (62,76 [64,34 64,22 64,30 [63,17
«Cmazka» CH, 29,76 30,73 (29,20 (30,21 (30,86 (31,29
‘«CHUIMKOHOBAS CH; 1,04 (1,40 1,38 2,10

CMa3Kay
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2.7. Tunuunovie 'H-'H-koncmanmu CRUH-CRUH08020
eé3aumooeiicmeus
Tun J, I'm* Tun J, I'n
\C/H H H [ 5 usen. 3...4
~ \H 0...-22(-10...-15) \ / 6 useH. 6..9
(koTbIIa) 7 uneH. 10...13
H
H ‘]opmo =7.9 (8)
X =
CH-CH cBoO. Bpam.  6...8 (7) ‘ / J,,,,em,l_ 1.3(2)
/ Juapa = 0...0,6 (0,3)
3atp. Bpamt.  4...10 (5) i
-C- cH
CH-C-CH ; 0..1(0) 0..1(05)
J(axc. — akc.) =7...13
% J(akc. —9kB.) =2...5
: J(okB. — 3kB.) =2...5 3r3=5..6 (5)
i \_</ J34=17..9(8)
0...7(4...5) X 34
H | J2'4 =1..2 (1,5)
(9] P \]3'5 =1..2 (1)
N —
\3H_|iH 1..3(2..3) J25=0,7..09(0.8)
/ J,6=0..1(0)
0 J,3=1,7..2,0(1,8)
_ L |52 w200

Jap (muc) =6...15
Jac (Tpanc) =12...20

\]3'4 = 3,13,8 (3,6)
3,4 =04..1,0 (0,7)
\]2'5 =1..2 (1,5)

O
H? HP
L Jbe (rem.) ==2...3 J,3=47..55(5,0)
dHC Ja=5...11(7) / \ Jos=33..41(37)
" Jba=—-05...-3 [ > 3ra=10..15 (L3)
Jyy=-05...-3 S J,5=28.35(3)
HC CH \]1,2 =2.3
>=< 0..3(1...2) J3=2.3
[/ \5 J3=2..3
C=CH-CH=C | 10...13 (11) N J34=3..4
CH-C=CH -2..-3 H Jpa=1.2
CH-C=C-CH | 2...3 Jo5=15..2,5

B cxobrax npugedenvt munuunvle (naubonee uacmo gcmpeyarowuecs) snavenuss KCCB.
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2.8. Xumuueckue cosuzu é cnexkmpax ‘H-JMP

11 10 9 8

-CH=C- COTIPSIK.

AJIKeHbI -CH=C- HECOMPSIK.

CH,=C-

AJIKWHBI -C=CH

-0

-Ar

MetuHoBBIE -N

MIPOTOHBI -S

-X

R!'R*CH- -CO

-CY

R

997

-C=C

-0

-Ar

MeTuneHoBbie N

TIPOTOHBI 5

RCH,- X

-CY

R

-C=C

-0

-Ar

MeTunbHbIE N

TPYIIIBI S

CHy- -X

-CO

-CY

-R

11 10 9 8




L97

[ 11 10 9 8 7 6 5

oy ===

RSH
RCONHCOR
|

IMopmewxkuasie | RCONH, [

MIPOTOHBI ArNH,, ArRNH

RNH,, R'R*“NH

Ar-OH I

R-OH

Ar-CHO

Anbaeruast R-CHO

C=C-CHO a»
“CH=N-

I eTpeponuKIIbI

ApomaTnka Py nos. 2 — | —103.3,4

Ph | |

|
11 10 9 8 7 6 1

R — anxun, Ar — apun, X — eanocen, Y — axmuenas ¢pynkyuonanvuas epynna.
Tonoxcenue cuenana -OH, -NH u -SH ne onpedeneno, max xak 3asucum om pasnuyHvix haxkmopos (Koauwecmea npumecHoll 600bl,
memnepamypbl, NOAApHOCMU cpedbl u m. n.). Cucnaivl, KAk NPaguio, GbleAsA0AM WUPOKUMU CUHEAemAaMu (CM.
npumeuanus kK npun. 2.5). bonee mounoe nonosicenue cuenana MojicHo npeodCcKazamv, OPUEHMUPYACH HA XuMuye- Z
CKUtl cO8U2 800bL 8 COOMEEMCMEYIOWeM pacmeopumene (cm. npul. 2.3). |
Cuenan om amoma 6000po0a, 80671€4EHHO20 8 8000POOHYIO C853b, MONCEM NOABIAMBCA 8 BUOE YUIUPEHHO20
cunenema 6 oonacmu 11-16 m.o. \H
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2.9. Xumuueckue cosuzu ¢ cnekmpax ~ F-SIMP omnocumensno CFCly

50

0

-50

-100

-150

-200

-250

CF

-CHEF-

-CE-CF-

%-

-CE-(CFs),

-CF-CF,

-CF=CF,

-CF=CF-

CF,

-CF,-CHy-

-CF,-CFp-

-CE,-CO-

CF,=CF-

-CF,-O-

CF;

CE;3-CF,-

CF5-CH,-

CE;-CF<

CE;-Cq

CEs-S

E-CO-

SO,F

[epdropbenzon

o-thropbenH3on

M-pTopOEeH301

n-hropbeH3on

50

-50

-100

-150

-200

-250

yemeepmuyHblil

amom

yenepooa.
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2.10. Xumuueckue cosuzu & cnekmpax “C-AMP

o
<
—

130

120

110

100

90

80
70
60
50
40
30
20
10

C=0 Keron

—
%
C=0 Anpaerus

C=0 Kucnora

C=0 Ddupsl, aMmu b1

C=S THOKETOHbI

C=N-AsomeTHHBI

C=N HuTtpuisl

C=N I'erepoapomarnka

C=C AsnxeHbl

C=C ApomaTuka

C=C I'erepoapomaTHKa

C=C AJKKHbI [

C (C — ueTBepTHYHBII)

C-0

C-N

C-S

CH-X (X — rayoren)

C-X (X= ranoren) =
CH-C (C — TpeTH4HbIit) é
CH-O S
CH-N E
CH-S ) =

=4

@

CH»-C (C — BTOpHUHBIi)

CH,-O

CHa-N

CH-S

CH,-X (X — ranoren)

CHs-C (C — nepBHYHBIii)
CH;-O [




0.7

CHz-N |
CH;-S @
CH3-X (X — rayioren) | |
2.11. Xumuueckue cosucu 6 cnekmpax BN-IMP omnocumensno NH 30n0)

550 500 450 400 350 150 100 50 0
Awmunsl -NR3 |
AmMonuitnbie katnons! -NRs"

Awmunokucinorsl NH;-CR-COOH

Enamunst >SNCR=C<
AHWIMH-TIPOU3BOJIHBIE
IIunepuaunet
T'uapOXUHONUHBL
T'yanuuHbt

AMuzel, ypeupl, kapoaMatsl, JJaKTaMbl

TuomoueBUHBI
Tuoamuasl
Hutpamunst

Wuponsl, [Tupponst
T'unpazonsr >C=N-N<
Tpuazenst -N=N-N<
Mmuner -CO-NR-CO-
Hutpuibl, H30HUTPHIBI
Iuppononoxobusie N
Juazo —-N*=N
TTupuaunbt
Iupuaunonono6usie N
Mmunsr >C=N-
Oxcumbr >C=NOH
Aszoken -N=N*(0")-
Hutpo

NH
HoN"NH,

\ ) Q




TLT

A30 -N=N-
Hutposzo

: | -N*(O‘)|= N*(o-)-| | |




Tema 3. KosiedaTesbHasi CHEKTPOCKONUSA

3.1. /luana3zonsl 80JIHOGBIX UUCE]l OJIA 6ANCHEUUWIUX NOSOC HO2N0-
wenus ¢ UK-oonacmu

3000
2500
2000
1500
1000
500

O-H st

N-H, N*-H st
=C-H st
=C-H st O
-C-H st
S-H st
X=Y st
X=Y=Z st
P-H st
C=0 st
C=N st
C=C st
N=0 st
NO, st

N-H 3 @
C-N st
C-F st
S=0 st
C-O st
P=0 st
C=Sst
P-O st
N-O st
=C-H ¢
COOH o
S-O st

dlﬁeﬁoo
U
U

3.2. Obwenpunameule cOKpauieHuA MUNOG Konedanuii

as aCCHUMETPHYHBII ip IJIOCKOCTHBIE KOJIeOaHMsI
sy CUMMETPUYHBIN 00p | BHEIJIOCKOCTHBIC KOJICOAHMS
comb | KoMOMHALMOHHAS st BaJICHTHBIC KOJICOAHUS
(cocTaBHast) 4acToTa Y CKeJICTHBIE KOJIeOaHMsI
1) e opManoHHbEIe KoJeOaHus
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3.3. Xapaxmepnotit 6uo0 HUK-cnekmpog paziuunvix Kiaccoe opea-
HUYECKUX COCOUHEHUT

Ankanwl
%T ‘CHaS as 1470 - 1430 | CH,y
C-H st CH,d 1475 - 1450 1250 - 800
3000 - 2840 ‘ ‘
v CH2
CH, & sy 770 - 720
1395 - 1365
1 1 I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
C-H st — Modicem Oblmb HeCKOJbKO NONOC PA3IUYHOU UHMEHCUBHOCTL.
CH3 0 as u CH; J — cpeoneii unmencusnocmu, coenaoaiom.
CH30 sy — CpeoHell UHMEHCUBHOCIU, MOJICEN 08OUMNbCSL.
CHsy — nepeMeHHOl UHMEHCUBHOCTIU, NPAKMUYECKO20 3HAUEHUS He uMeen,
MOJICEm NPOSBIAMbCS 8 GUOE HECKObKUX NOJLOC.
CH,y — cpeoHell UHMEHCUBHOCIU, UHO20A O8€ NOLOCHL.
Ankenul
wT =CH, st 3095 - 3075
=C-H st 3040 - 3010
o0epToH \/
=CH,
=CH §ip
1420 - 1490
C=C st =CH 5 oop
1010 - 670
1 1 I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

CH=CH, - 1650-1635; 1005-985; 920-900 car™.
C=CH, — 1660-1640; 900-880 cu™.
mpanc-CH=CH- - 1690-1665; 990-960 emt,
yuc-CH=CH- — 1665-1635; 725-675 cu™.

mpanc->C=CH- - 1690-1660 (c1a6); 840-800 cx™.
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Ankunot

%T
\V
00epToH
‘CH&
C-Hst ciC st ;&H 200
3340 - 3250 2260 - 2100 .
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Anuyuknuueckue coeounenun
%T
H-C-H &
C=Cst 1470-1430
C-Hst 1780 - 1610
3090 - 2860 ~CH3 oop
1010 - 670
T T T I 1 1 1
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Apomamuueckue yzneeo00poost
%T -
C-H3dip
00epTOHBI 1250 - 950
U COCTaBH. KOJI.
C=C5s
_ C-H & oop
C=C st
g(;8|_(|JSt3030 1625 - 1575 900 - 650
B 1525 - 1475
T T T I 1 1 1
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

Tloopobuee cm. npun. 3.4.
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Femepoapomamuqecmle COCOUHEeHUA

dypaHbl
%T
C-O-Cst
00epToHBI 1190- 990
C-Hst
3090- 300 C-HS
Huxay -
1610 - 1360 1000 - 700
1 1 1 1 1 1 1
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
[Mupponst
%T
00epTOHBI
N-H st
3450 - 3200 CH S
Huxay -
1610 - 1360 1000- 700
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

T'anozencooepicawue coeounenusn. Konebanusn ceasu C-X

%T

C-Fst
1400 - 1000
C-Cl st
1100 - 1020
830 - <600
C-Brst
1080 - 1000
700 - 500
C-1st
650 - 450
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

175



Cnupmeut u ghenonnt

~\/

%T

C-O-H3d ip
O-H st B
3650 - 3200 1450 - 1200
C-O st
1260 - 970
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
IIpocmute 3¢hupot, ayemanu, kemanu
% T
C-O-Cstsy
C-O-C st as 1055 - 870
1310 - 1000
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Snoxkcuowt
% T
W U Wn KJ0
nuKJast as 880 - 750
C-H st 1280 - 1230 MMKISt sy
3050 - 2990 950 - 815
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Amunot

HeDBH‘lHBIe AMHWHBI

% T
Ar-NH, comb CN st
3200 1400 - 1000
i. VvV A\WA
NH,3 NH, 5
NH, st 1650 - 1590 850 - 700
3500 - 3300
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
BropnyHbie aMHHBI
% T
N\
NH &
CH st S
1650 - 1550 CN st gsHob 00
H st 1400 - 1000
3450 - 3300
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
AMMoHHi
% T
N*-H st u comb N-H
- u
1600 - 1460
3000 - 2000
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Humpocoeounenus

%T
MU KJ O
760 - 700
NO, st as Céglos'f
1660 - 1490 NO, st sy
1390 - 1260
I 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Humpo3ocoeounenus
%T
C-N st
N=0O st ~850
1680 - 1450 CNst  anudar.
MOHOMeEpP N=O st ~1100
1420 - 1250 apomatyka
anvep
I 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Hmunwt u oxkcumol
% T
M CBA3. \/
OH stcBo6. 3600 - 2700 OH3§ NO st
~3600 1475 - 1315 1050 - 400
C=Nst
1690 - 1520
1 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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A3zocoeounenus

%T
A3ocoeauHeHus
\/ N=N st
JI1a30CcoenMHEHMS 1500 - 1400
NN st
2310 -2130 o
C=N"TN
2310 -2130
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Humpunw
%T
Hurtpuer
N=N st
2260 - 2240
M3oHUTpHITBI
-N'C st
2150 - 2110
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Huanamot
%T
Imanarsr
CON st C-O st
2260 - 2130 1200 - 1080
Mzornnanarst
NS
-N=C=Ostas  "N=C=Ostsy
2280 -2230 1450 - 1380
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Tuouuanamot

% T
Tuonmanars!
CIN st
2170 - 2130 C-Sst
750 - 550
Uzornonmanarst
-N=C=S st as CN St\/
2200 - 2050 1090 - 1075 -N=C=0 st sy
. 950 - 650
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Tuonwt u cynogpuont
% T
VS-H st \/
2600 - 2540 C-Sst
CHuCH,3 CH,5  10-570
~ 1425 1330 - 1290
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Cynvghoxcuownt, cynvgponst
% T
Cynbhoxcnapt
S=0 st
1225 - 980
Cynb(OHBI
SO, st as S-O st
1420 - 1000 870 - 690
SO, st sy
1420 - 1000
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Tuoxapoonunbvnbvle coeOunenus
%T

\/S-H st
2600 - 2540

C=Sst
1275 - 1030
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
IIpou3eo0nvle MUOKapOOHOBHIX KUCTIOM
%T
TputnokapOoHaTHI
VS—H st
2560 - 2510
C=Sst
1110 - 1020
Kcanransl
\/S—H st
2600 - 2500
COC st as C=Sst
1260 -1140 1070 - 1000
COC st sy
1150 - 1090

TuokapOOHATHI, THOMOUEBHHBI

C=Sst

1250 - 1180 - TMokapboHaTbl

1400 - 1100 - TMIOMOYEBUHbI

T T T T T T 1
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Anvoezuovt, kemomnwl

\/
=C-H s

%T

C-H comb 1390
2900 - 2800
2780 - 2680
C=0 st
1780 - 1640
1 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

Kapoonoewvie kucnomot
%T

O\{Héip \/

O-H st (0306.) 1440 - 1210 O-HJ§ oop

3550 - 3500 960 - 880
O-H st (cBs3.)
3300 - 2500 C=0 st
1800 - 1650
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Kapoéoxcunam-anuonut
%T
COO 6
~775 - hopmuartsl
~925 - aueTaThl
. ~680 - 6eH30aThI
COO st as .
1610 - 1550 COO st sy ~680 - CF,CO0
1450 - 1400
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Cnosictoie I¢hupol u 1aKmonsl
%T

C=0 st

C-Osts
1790 - 1650V c-Ostsy V 1450- 1):100
1330 - 1050
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
AHzuopuowt kuciom
% T
C-O-C st
1300 - 900
C=0 st sy C=0 st as
1870 - 1770 1800 - 1720
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

T'anozenanzudpuowt Kuciom
% T

C=0 st
1820 - 1750

=C-C st m

1000 - 800 1200 - 500

T T T T T T
3600 2800 2000 1600 1200 800

183

!
400



Amuowt

IlepBUyHBIE aMUJIBI

%T

C-N st
~1400
NH, &
NH, st C=0st|] 1630 - 1510
3500 - 3100 1740 - 1630
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Bropuunble aMUIbI
% T
NH &
NH st C=0Ost) [ 1630 - 1510
3500 - 3100 1740 - 1630
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
TpeTnunble aMUJIBI
% T
C=0st
1740 - 1630
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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IIpou3eoonvie KapOOHOBLIX KUCTIOM

%T
C-O stas
C=0 st 1260 - 1150
1820 - 1740
1 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Kapoamamut
%T
N-H st\[
3500 - 3250 N-CO-O st sy
OpHa nonoca ansa NH 1050 - 850
e nonockl Ans NH, N-H &
c=0stl [ 1650 - 1500
1750 - 1680 N-CO-O st as
1270 - 1210
1 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
Mouesunot
%T
N-H st C-N-H &
3500 - 3200 1600 - 1500
NH, 8
C=0 st {1650 - 1600
1690 - 1620
1 1 I I I I |
3600 2800 2000 1600 1200 800 400
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Amunokucnomol

%T

\/;4;6

NH, 8
3 MasiTHUKOBbIE

NH, stu comb 1660 - 1480
3400 - 2000
C=0 st
1760 - 1595
I I I I I I I
3600 2800 2000 1600 1200 800 400

3.4. Onpeoerenue muna s3amewenus no HK-cnekmpam
6 6-UJIeHHBIX apPOMAMUYEeCKUX YUKAX

KapriHa Hapymiaercsi B ciydae CHCTEM C CHIIBHOCONPSDKEHHBIMU 3a-
mecturensivmu (CO, CN, NO,).

Oo6eprona | CH o oop CH & oop
C=C (apom.) C=C (apom.)
MoHo- Opto- (1,2-)
~900 770-730
770-730
710-690
Mera- (1,3-) [Tapa- (1,4-)
900-860 860-780
865-810
810-750
710-690
2000 1600 2000 1600
1,2,3- 1,2,4-
800-770 900-860
780-760 860-800
720-685 730-690

2000 1600 2000 1600
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1,3,5- 1,2,3,4-

900-840 (860) 810780
865-800 H V

730-675

w—\[ (900) 850-840 W (900) 870-850

2000 1600 2000 1600
I'exca-

IlenTa-
"_\[ 900-840 \/—\/ -

2000 1600 2000 1600

Tema 4. JiIeKTpPOHHASA CHIEKTPOCKONHA

4.1. Ilonoscenue MaKcumMyma ROZI0OUWLEHUS APOMAMUUECKUX Kap-
OOHUNBHBIX COCOUHEHUITL, Jmayx (M), |0 & = 4. TIpasuno Cxomma

Ucxonnasa cucreMma

Ph-CO-H 250 Ph-CO-OH 230
Ph-CO-Alk 246 Ph-CO-OR 230
3amecTHTE)IL opTo MeTa napa
-QJTKHIT 3 3 10
-IUKJIOAJIKHIT 3 3 10
-Cl 0 0 10
-Br 2 2 15
-OH 7 7 25
-0O-Alk 7 7 25
-O 11 20 78
-NH, 13 13 58
-N(CHy), 20 20 85
-NHCOCH;3 20 20 45
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4.2. Ilpasuno Byosopoa — Duzepa, n-w*-nepexood, lmay (Hm), 19 e = 4

Ucxonnasa cucreMma

Xpomodopbl Amax (HM)

Anpknndeckas /\/ 217

N o 214
I'erepoanynsapnas : : :

.. /,A\\ //)

T 253
T'omoanynspnas :

X

MNHKpeMeHTHI
3amecTHTEIb A (M)
AJNKWIIBHBIA 3aMECTHUTEIb WM HexpoMmodopHas 4acth | +5
KOJIbLIA
CormpsbkeHHasl [BOiHas CBs3b, paciiupsiomias xpomo- | + 30
¢op
o _°

DK30LMKINYEcKas BOWHAs CBA3b
Br +5
Cl +5
O-ankun +5
O-aun 0
S-ankun +30
N(amkun), +60
[TonpaBka Ha pacTBOPUTEITH 0

ITpumep
Amax (EM) = 253 + 30 (mom. comp. ABOiHAs
CBs3b) + 5 (PK30IIMKII. TBOWHAS CBS3b) +
o 3x5 (ankuibHbIe 3amecTtuTeny) + 0 (rpymma

OCOCHj3) = 303.
}\'31<cr[. (HM) - 306 M.

A
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4.3. Hoznowenue o,f-HeHacvliyeHHbIX Kap- ¥ a
OOHUNBbHBIX COeOUHeHUll, TT-T*-nepexod,  Amax o
(nm), 19 & = 4. Pacuwupennoe npasuno Byosopoa Z N

Hcxonnas cucteMa X

o X=amkun 215
/Y X=H 207
1S X=0H 193
X=0-ankun 193
N 215
AN\ =° 202
WNHKkpemeHTHI
3amecTuTeNb A (Hm)
ComnpsoKeHHast [BOWHAs CBA3b, PACUIMPSIO- +30
1ast XpoModop
+5
DK30LUKINYECKas JBOHHAS CBSI3b Q=°
[ OMOaHHYJISIpHAsT THCHOBAS CHCTEMA Q +%9
Jna  kaxporo 3aMmecTurens npu cucteme | MHkpemeHT
JIBOMHBIX CBS3€H o B Y 4 u nanee
AJKUITHHBIHA +10 | +12 | +18 | +18
Cl +15 | +12
Br +25 | +30
OH +35 | +30 +50
O-ankun +35 | +30 | +17 | +31
0O-COCH;,3 +6 +6 +6 +6
S-ankun +85
N(amkun), +95
ITonpaBka Ha pacTBOPUTEIIb
PacTBopuTEIb ITonpaBka PacTBopuTeb ITonpaBka
Bona -8 Meranon 0
Iexcan +11 OraHon 0
Iuxnorexcan +11 JmaTrinoBsIit a¢up +7
Xnopodopm +1 Juokcan +5
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4.4. Ionoscenue MAKCUMYMA NOC/IOUECHUA 6 3AMEULeHHbBIX benzo-

JaX, Amax (HM), g e = 4

Hcxonnas Beauunna: 203,5 HM

3amecTuTeNIb HNHKpemeHT 3amecTuTeNIb HNukpemeHT

-CH;3 3,0 -NHCOCHj; 38,5
-Cl 6,0 -NO, 65,0
Br 6,5 -CN 20,5
-OH 7,0 -CHO 46,0
-O 315 -COCH;, 42,0
-OCH; 13,3 -COOH 25,5
-NH, 26,5
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	1. Введение

	Дисциплина «Физические методы установления строения органических соединений» относится к вариативной части (профильные дисциплины) профессионального (специального) цикла основной образовательной программы (ООП) по направлению подготовки 020201  «Фунда...
	Содержание дисциплины включает в себя обзор основных физико-химических методов исследования вещества, их особенности и области применения, а также основные методики по расшифровке структур органических соединений с использованием вышеупомянутых методов.
	Дисциплина нацелена на формирование у выпускника общекультурных компетенций: ОК-8, ОК-10, ОК-11,  профессиональных компетенций: ПК-3, ПК-4, ПК-10, ПК-15.
	Преподавание дисциплины предусматривает следующие формы организации учебного процесса: лекции, семинарские занятия, практические занятия, контрольные работы, домашние задания, консультации, сдачу зачета, самостоятельную работа студента.
	Результатом прохождения дисциплины является итоговая оценка по пятибалльной шкале (дифференцированный зачет).
	Программой дисциплины предусмотрены следующие виды  контроля.
	Текущий контроль. Формой текущего контроля при прохождении дисциплины «Физические методы установления строения органических соединений» является контроль посещаемости занятий, сдача заданий для самостоятельной работы, сдача домашних заданий и написани...
	В зависимости от работы в течение семестра студент имеет   право на получение оценки без прохождения зачета – оценки-«автомата», которая выводится как средняя из полученных студентом по результатам работы в семестре. Более подробно условия ее получени...
	Итоговый контроль. Итоговую оценку за семестр студент  может получить на зачете в конце семестра, где он имеет возможность либо повысить оценку, заработанную «автоматом», либо получить любую положительную (или неудовлетворительную) оценку в случае отс...
	2. Цели и задачи курса

	Дисциплина «Физические методы установления строения органических соединений» имеет своей целью формирование у студентов профессиональных научно-исследовательских навыков по использованию современных спектральных методов для установления строения и иде...
	Основной целью освоения дисциплины является получение студентами систематизированных знаний о современных физико-химических методах анализа, приобретение практических навыков использования методов ИК-, УФ-, ЯМР-спектроскопии и масс-спектрометрии для у...
	3.  Место дисциплины в структуре образовательных программ

	Дисциплина «Физические методы установления строения органических соединений» является элементом вариативной (профильной) части профессионального (специального) цикла ООП, по направлению подготовки 020201 «Фундаментальная и прикладная химия» для уровня...
	Дисциплина «Физические методы установления строения органических соединений» опирается на следующие дисциплины настоящей ООП:
	 Физика (электромагнитное излучение, кулоновское взаимодействие, дифракция);
	 Физическая химия (строение и свойства атома, природа химической связи, химическая реакция, понятия о кинетике и термодинамике реакций, кислотно-основные равновесия);
	 Неорганическая химия (строение и свойства атомов, строение молекул, химическая связь);
	 Органическая химия (классификация и номенклатура соединений, строение молекул, донорно-акцепторные свойства заместителей, изомерия);
	 Основы компьютерной грамотности (навыки обращения с ПК);
	 Строение вещества (природа химической связи, молекулярная орбиталь; возбужденное состояние, электронные  переходы);
	 Химическая термодинамика (химическое равновесие, направление протекания реакции);
	 Химическая кинетика (скорость установления равновесия).
	Результаты освоения дисциплины «Физические методы установления строения органических соединений» используются в следующих дисциплинах данной ООП:
	 Методология органического синтеза;
	 Спецпрактика;
	 Научно-исследовательская практика;
	 Итоговая государственная аттестация.
	4.  Компетенции, формируемые в результате освоения дисциплины

	По окончании изучения дисциплины студент должен обладать следующими компетенциями:
	общекультурными:
	 уметь работать с компьютером на уровне пользователя и способностью применять навыки работы с компьютерами как в социальной сфере, так и в области познавательной и профессиональной деятельности (ОК-8);
	 владеть основными методами, способами и средствами получения, хранения, переработки информации, наличием навыков работы с компьютером, как средством управления информацией (ОК-10);
	 быть способным использовать в профессиональной деятельности базовые знания в области информатики и современных информационных технологий, наличием навыков использования программных средств и работы в компьютерных сетях, умением создавать базы специа...
	профессиональными:
	 быть способным использовать в познавательной и профессиональной деятельности базовые знания в области математики и естественных наук (ПК-3);
	 использованием основных законов естественнонаучных дисциплин в профессиональной деятельности, применением методов математического анализа и моделирования, теоретического и экспериментального исследования (ПК-4);
	 владением современными компьютерными технологиями, применяемыми при обработке результатов научных экспериментов и сборе, обработке, хранении и передаче информации при проведении самостоятельных научных исследований, свободным владением ими при прове...
	 владением методами регистрации и обработки результатов химических экспериментов (ПК-15).
	В результате освоения дисциплины обучающийся должен:
	 иметь представление об устройстве и принципах работы приборов для физико-химического анализа;
	 иметь представление о физико-химических основах метода, причинах возникновения и формах проявления регистрируемого явления;
	 знать основы и способы подготовки анализируемого образца для каждого метода;
	 знать о том, как проявляются и отличаются в спектральном плане различные структурные группировки молекулы;
	 знать основные методики физико-химических методов;
	 уметь проверять на предмет соответствия структуру и имеющиеся спектральные данные;
	 уметь определять по спектральным данным функциональные группировки и заместители, входящие в состав молекулы;
	 уметь определять по характеристичным линиям состав             смеси;
	 уметь пользоваться справочными данными и базами данных, включая базы данных в сети  Интернет, для анализа и интерпретации спектральных данных;
	 быть способным составить план физико-химического           анализа, однозначно подтверждающего структуру органического соединения.
	5.  Виды учебной работы и образовательные технологии, используемые при их реализации

	Преподавание курса ведется в виде чередования лекций и семинарских занятий. В начале курса проводится интенсивное введение в предмет (первые две недели семинары полностью заменены лекциями), а затем, по мере чтения лекционного материала, студентам пре...
	Обратная связь обеспечивается тем, что лектор ведет также и семинарские занятия и может оперативно скорректировать лекционный материал в зависимости от полученных на семинарском занятии и при прохождении контрольных точек результатов в усвоении матери...
	В ходе обучения студенты проходят также лабораторные занятия, на которых знакомятся с современным оборудованием, учатся готовить образцы для анализа, а также учатся работать с программным обеспечением по обработке и поиску спектральных данных. Занятия...
	В течение семестра по мере обучения студенту выдаются задания для самостоятельной работы, представляющие из себя набор спектральных данных неизвестной молекулы. Студент должен самостоятельно, с использованием справочной литературы, спектральных библио...
	Стоит отметить, что студентам зачастую предлагается решать не теоретические шаблонные задачи, а реальные, встречающиеся в научной деятельности. Также приветствуется решение реальных научных задач, возникающих в ходе прохождения научно-исследовательско...
	Некоторым продолжением дисциплины является курс «Стереохимия органических соединений», в котором более детально разбираются спектральные особенности конформеров и изомеров, принадлежащих к различным классам органических соединений.
	6.  Структура и содержание дисциплины
	6.1. Структура курса
	6.2. Программа курса
	Тема 1. Масс-спектрометрия и хромато-масс-спектрометрия высокого разрешения
	Лекция 1. Введение. Краткие сведения о масс-спектрометрии



	Образование и вид масс-спектра. Молекулярные ионы, многозарядные и метастабильные ионы. Элементный состав ионов. Принципиальная схема масс-спектрометра. Системы напуска: холодный ввод, горячий ввод, прямой ввод. Хромато-масс-спектрометрия. Методы иони...
	Энергетическое состояние ионов, образующихся при ионизации. Принцип Франка – Кондона, адиабатический потенциал ионизации. Основное и электронно-возбужденные состояния молекулярного иона. Процессы перегруппировки в масс-спектрометрии.
	Влияние различных методов ввода и ионизации на вид масс-спектра. Модификация масс-спектра. Способы повышения летучести соединений.
	Метод хромато-масс-спектрометрии. Стыковка масс-спектрометра с хроматографом. Информация, получаемая в методе хромато-масс-спектрометрии.
	Современное состояние методов масс-спектрометрии и хромато-масс-спектрометрии.
	Лекция 2. Обработка и анализ масс-спектра

	Расшифровка масс-спектров. Стабильные изотопы и вычисление интенсивностей изотопных пиков. Определение молекулярного веса и элементного состава соединения по масс-спектру низкого разрешения. Определение элементного состава по масс-спектру низкого и вы...
	Применение масс-спектрометрии для решения структурных задач органической химии. Функциональные группы, характеристические потери и пики. Анализ масс-спектров с помощью ЭВМ. Методы определения содержания изотопной метки в соединениях, меченных стабильн...
	Семинары

	Задачи по определению элементного состава соединения по масс-спектру низкого и высокого разрешения. Анализ масс-спектров смеси соединений. Расчет содержания изотопной метки.
	Задачи по определению строения неизвестного соединения по его масс-спектру.
	Работа с хромато-масс-спектрограммами, записанными на хромато-масс-спектрометре Agilent 6890N с масс-анализатором Agilent 5973N: выяснение количественного и качественного состава анализируемого образца.
	Практическое занятие

	Практическое ознакомление с работой масс-спектрометра. Обработка масс-спектра для его представления в графическом и табличном виде. Определение элементного состава неизвестного образца, выданного студенту в виде масс-спектра, получение сведений о его ...
	Справочные данные по материалу настоящей темы приведены в прил. 1.1–1.8.
	Тема 2. Спектроскопия ядерного магнитного резонанса
	Лекция 3. Ядерный магнитный резонанс


	Место ЯМР среди других физических методов исследования органических соединений. Области применения. История метода. Приборы и оборудование. Магнит, датчик, ампулы. Блок-схема спектрометра ЯМР. Эксперимент. Пробоподготовка. Дейтеро-растворители. Лок.
	Теоретические основы ЯМР

	Основы теории ЯМР-спектроскопии, спиновое состояние ядер, поведение магнитного момента во внешнем магнитном поле.            Магнитные свойства ядер. Эффект Зеемана. Уравнение резонанса. Резонанс в макроскопическом объеме. Случай непопадания  в резона...
	Лекция 4. Особенности эксперимента ЯМР

	Временное и частотное представление спектра. Принципы импульсной ЯМР-спектроскопии с Фурье-преобразованием. Спад свободной индукции (ССИ). Оцифровка сигнала. Частота сигнала. Цифровое разрешение. Динамический диапазон АЦП. Соотношение сигнал/шум. Опер...
	Лекция 5. Спектроскопия ЯМР на ядрах 1H, 13C, 19F  и др.
	Ядра 1H


	Характеристики ядра. Диапазон химических сдвигов. Стандарты. Характерные диапазоны химических сдвигов основных классов органических соединений. Таблицы химических сдвигов. Эмпирические константы заместителей. Аддитивные схемы расчета химических сдвиго...
	Ядра 13C

	Характеристики ядра. Диапазон химических сдвигов. Стандарты. Характерные диапазоны химических сдвигов основных классов органических соединений. Таблицы химических сдвигов. Эмпирические константы заместителей. Аддитивные схемы расчета химических сдвиго...
	Спектроскопия ЯМР на ядрах 19F

	Характеристики ядра. Диапазон химических сдвигов. Стандарты. Константы ССВ 19F/19F, 1H/19F, 13С/19F.
	Спектроскопия ЯМР на ядрах N

	Характеристики ядра. Диапазон химических сдвигов. Стандарты. Особенности спектроскопии на ядрах азота.
	Семинары

	Ознакомление студентов с принципами решения задач по ядерному магнитному резонансу (расчету параметров спектра, отнесению резонансных сигналов, сборке молекулы по структурным фрагментам). Самостоятельное решение задач по спектроскопии протонного магни...
	Анализ спектров ЯМР 19F и 13С. Определение параметров спектров. Самостоятельное решение задач.
	Справочные данные по материалу настоящей темы приведены в прил. 2.1–2.11.
	Тема 3. Колебательная спектроскопия
	Лекция 6. Колебательная спектроскопия. Инфракрасная спектроскопия. Спектроскопия комбинационного рассеяния
	Введение. Молекулярная спектроскопия



	Уровни энергии и переходы между ними. Шкала электромагнитных волн и диапазоны спектральных методов. Длина волны, частота, волновое число, интенсивность. Спектр. Форма линии. Закон Бугера – Ламберта – Бера.
	Инфракрасные спектры

	История метода. Приборы. Источники и приемники ИК-излучения. Материалы, используемые в ИК-области спектра. Блок-схема и принцип работы двухлучевого спектрофотометра. Техника приготовления образцов для анализа. Растворители. Физические основы метода. И...
	Характеристичность частот в колебательных спектрах молекул. Область функциональных групп и область «отпечатков пальцев». Применение ИК-спектров для идентификации органических соединений. Атласы и каталоги инфракрасных спектров.
	Структурный анализ по характеристическим частотам. Корреляционные диаграммы характеристических частот. Межмолекулярные эффекты и характеристические частоты групп. Влияние растворителя и концентрации. Влияние внутримолекулярных факторов на характеристи...
	Особенности ИК-спектров важнейших классов органических соединений. Спирты, амины, парафины и циклопарафины, олефины, ацетилены, ароматические углеводороды, простые эфиры, карбоновые кислоты и сложные эфиры, нитрилы, нитросоединения, кетоны, альдегиды ...
	Качественный и количественный анализ смеси органических веществ по ИК-спектрам. Использование закона Ламберта – Бера для многокомпонентных растворов. Количественный анализ способом эталонов. Способ калибровочной кривой. Метод разностных              с...
	Спектроскопия комбинационного рассеяния света (КРС)

	Природа явления. Аппаратура для получения спектров КРС. Интенсивность полос в спектрах КРС. Сравнительная характеристика ИК- и КРС-спектров. Люминесценция.
	Семинары

	Знакомство с корреляционными таблицами частот в колебательных спектрах и их приложением к интерпретации спектров. Решение задач по интерпретации: ИК-спектров с помощью корреляционных таблиц.
	Решение индивидуальных задач по интерпретации ИК-спектров. Установление строения неизвестных соединений по их ИК-спектрам.
	Справочные данные по материалу настоящей темы приведены в прил. 3.1 – 3.4.
	Тема 4. Электронная спектроскопия
	Лекция 7. Электронная спектроскопия, или спектроскопия УФ- и видимого диапазона


	Электронные уровни энергии органических соединений. Закон Бугера – Ламберта – Бера. Особенности ультрафиолетовых и видимых спектров поглощения. Принципиальная схема спектрофотометра и приготовление образца.
	Поглощение органических соединений. Понятие о хромофоре и ауксохроме. Классификация электронных состояний и переходов. Типы полос поглощения. Влияние растворителя: положительная и отрицательная сольватохромия. Поглощение ауксохромных групп и простых х...
	Семинары

	Вычисление длины волны, волнового числа и коэффициента молярной экстинкции из УФ-спектров. Закон   Бугера – Ламберта – Бера. Решение задач по использованию УФ-спектров в структурных исследованиях. Решение задач на правило Вудворда – Физера. Влияние со...
	Справочные данные по материалу настоящей темы приведены в прил. 4.1–4.4.
	Тема 5. Комплексное использование физико-химических методов анализа
	Семинары


	Использование данных различных физико-химических методов для определения состава и строения соединений. Разработка методики физико-химического анализа, позволяющего однозначно охарактеризовать соединение с предполагаемой структурой. Анализ состава мно...
	Справочные данные по материалу настоящей темы приведены в прил. 1.1 – 3.4.
	6.3. Рабочий учебный план (по неделям семестра)
	6.4.  Система контроля и оценки знаний

	Формой текущего контроля при прохождении дисциплины «Физические методы установления строения органических соединений» является контроль посещаемости занятий, сдача заданий для самостоятельной работы, сдача домашних заданий и написание контрольных работ.
	Для того, чтобы быть допущенным к зачету, студент должен выполнить следующее:
	 в ходе прохождения дисциплины посетить более 50 % занятий;
	 правильно решить не менее 60 % полученных заданий для самостоятельной работы;
	 написать три контрольные работы.
	Контрольные работы пишутся строго в установленный срок, который указан в программе занятий на текущий год. В случае отсутствия на контрольной работе по уважительной причине (наличие медицинской справки) ее можно переписать в течение недели от окончани...
	Задания для самостоятельной работы оцениваются по следующему алгоритму:
	 в случае успешного решения задания с первого раза ставится оценка «отлично»;
	 в случае успешного решения задания со второй попытки ставится оценка «хорошо»;
	 в случае успешного решения задания с третьей попытки ставится оценка «удовлетворительно»;
	 в случае неспособности решить задачу с трех попыток студент получает за данное самостоятельное задание оценку «неудовлетворительно».
	Всего в течение семестра студент получает не менее 30 заданий различной сложности.
	Работа на семинарах также оценивается преподавателем. Студент может получить оценку за выполнение самостоятельных мини-работ, за быстрое и правильное решение задач на семинаре (по усмотрению преподавателя), за решение домашних заданий.
	В зависимости от работы в течение семестра студент имеет              право на получение оценки без прохождения зачета (оценки-«автомата»). Для этого он должен:
	 в ходе прохождения дисциплины посетить не менее 50 % занятий;
	 правильно (на положительную оценку) решить не менее 90 % полученных заданий для самостоятельной работы;
	 написать три контрольные работы на оценку не ниже «удовлетворительно».
	Оценка-«автомат» выводится как средняя из полученных студентом по результатам работы в семестре.
	Итоговая оценка за семестр выставляется либо по результатам работы в семестре (в случае получения студентом оценки-«автомата»), либо за выполнение итоговой зачетной работы, представляющей собой комплексную задачу по материалам курса.              На з...
	Задания для самостоятельной работы студенту выдаются в виде печатных материалов и/или электронных данных. Для решения полученных задач студент может использовать любую справочную литературу, программное обеспечение, спектральные библиотеки и базы данн...
	7. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины

	Основная литература
	1. Гордон А., Форд Р. Спутник химика. М.: Мир, 1976.
	2. Дероум Э. Современные методы ЯМР для химических исследований. М.: Мир, 1992.
	3. Козлов Д. В., Костин Г. А., Чупахин А. П. Основные принципы спектроскопии и ее применение в химии. Новосибирск: НГУ, 2008.
	4. Лебедев А. Т. Масс-спектрометрия в органической химии. М.: БИНОМ. Лаборатория знаний, 2003. 493 с.
	5. Пентин Ю. А., Вилков Л. В. Физические  методы исследования в химии. М.: Мир,  ООО «Издательство АСТ», 2003. 683 с.
	6. Ельцов И.В., Нефедов А.А. Курс лекций. URL: http://www.nsu.ru/xmlui/handle/nsu/655
	Дополнительная литература
	1. Заикин В. Г., Варламов А. В., Микая А. И., Простаков Н. С. Основы масс-спектрометрии органических соединений. М.: МАИК «Наука/Интерпериодика», 2001. 286 с.
	2. Ионин Б. И., Брыляков К. П.. Основы импульсной ЯМР-спектроскопии. Новосибирск: НГУ, 2002.
	3. Керрингтон А., Мак-Лечлан Э. Магнитный резонанс и его применение в химии. М.: Мир, 1970.
	4. Преч Э., Бюльманн Ф., Аффольтер К. Определение строения органических соединений. М.: Мир, 2006.
	5. Сильверстейн Р., Басслер Г., Моррил Т. Спектрометрическая идентификация органических соединений. М.: Мир, 1977. 590 с.
	6. Хмельницкий Р. А., Бродский Е. С. Хромато-масс-спектрометрия (Методы аналитической химии). М.: Химия, 1984. 216 с.
	Программное обеспечение и интернет-ресурсы
	1. Интернет-представительство Факультета естественных наук НГУ («Методические пособия»). URL:  http://fen.nsu.ru/ fen.phtml?topic=meth
	2. Интернет-портал фундаментального химического образования России. URL:  http://www.chem.msu.ru.
	3. Научно-популярный портал. URL: http://www.elementy.ru.
	4. Химический Интернет-портал. URL:  http://www.chemport.ru.
	5. База данных Национального института стандартизации и технологии США по свойствам соединений. URL: http://webbook.nist.gov/chemistry/
	6. База данных Национального института современной индустриальной науки и технологии, Япония. URL:  http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi
	7. База данных масс-спектров. URL:  http://www.massbank.jp/
	8. Программное обеспечение Aldrich/ACD Library of FT NMR Spectra.
	9. Программное обеспечение ACD/Labs со встроенным генератором спектров ЯМР.
	10. Программное обеспечение ChemOffice со встроенным генератором спектров ЯМР.
	11. Программное обеспечение программа обработки хромато-масс-спектрограмм Standalone Review Data с подключенными демонстрационными базами масс-спектрометричесой информации.
	8. Материально-техническое обеспечение дисциплины

	Спектрометр ЯМР Bruker Avance III-500
	ИК-спектрометр Varian 660 IR
	УФ-спектрометр Carry 50
	Газовый хромато-масс-спектрометр Agilent 5973N EI/PCI
	Мультимедийный проектор, ноутбук, экран.
	9. Задания для самостоятельной работы
	Тема 1. Масс-спектрометрия и хромато-масс-спектрометрия высокого разрешения
	Примеры решения задач
	Пример 1.1



	Может ли в указанной серии ион с максимальной массой быть молекулярным и обусловить образование следующего ряда фрагментов: 130, 129, 126, 120, 113, 100…?
	Решение

	В качестве молекулярного нам предложено рассмотреть ион с m/e = 130. При этом потери составляют: 1 (130-129), 4 (130-126), 10 (130-120), 17 (130-113), 30 (130-100). Потери в диапазоне от 4 до 12 маловероятны для органических соединений, в то время как...
	Ответ: нет, не может.
	Пример 1.2

	Может ли частица с максимальной массой быть молекулярным ионом и обусловить образование следующей серии фрагментов: C8H13N3O2, C8H12N3O2, C7H10N3O2, C8H13N2O, C8H14N3O, C7H10NO3, C7H13N2…?
	Решение

	В данном примере присутствуют брутто-формулы фрагментов, что позволяет проверить потенциальный молекулярный ион на соответствие требованиям к молекулярному иону. Таких требований четыре. Пик молекулярного иона должен:
	1) иметь самую большую массу в спектре;
	2) быть нечетноэлектронным;
	3) быть способным образовать важнейшие ионы с большой         массой за счет выброса реальных нейтральных частиц;
	4) включать все элементы, наличие которых в образце можно увидеть по фрагментным ионам.
	По первому критерию указанный ион C8H13N3O2+подходит, из представленных он самый тяжелый. Массы всех остальных ионов ниже, чем у него, и при этом не попадают в запрещенные (маловероятные) интервалы потерь массы, т. е. и по третьему критерию ион C8H13N...
	Для второго критерия необходимо определить формальную          ненасыщенность R по формуле:
	,
	где R – степень ненасыщенности, т. е. число кратных связей и циклов в ионе; x, y, z – индексы в брутто-формуле иона CxHyNzOn, в нашем случае 8, 13, 3, 2 соответственно, из чего:
	R = 8 – 6,5 + 1,5 + 1 = 4.
	При расчете формальной ненасыщенности подразумевается, что валентность азота равна 3. Если же формальная валентность азота выше (например, в нитрогруппе), то данный расчет даст ошибочный результат (однако все равно полученный результат будет указывать...
	Однако частица C8H14N3O содержит 14 атомов водорода, в то время как предполагаемый молекулярный ион – 13, т. е. по четвертому критерию ион C8H13N3O2+ не является молекулярным.
	Ответ: нет, не может.
	Пример 1.3

	Определите интенсивность пика (М + 8)+ по отношению к пику М+ в масс-спектре соединения, содержащего 5 атомов брома.
	Решение

	Изотопы брома, 79Br и 81Br, отличаются по атомным массам на 2 единицы, т. е. бром, так же как и хлор, сера и ряд других элементов, является так называемым (А+2)-элементом, где А – атомная масса наименьшего по массе из распространенных изотопов элемент...
	Известно, что ион, содержащий n атомов (А+2)-элемента, будет характеризоваться кластером из n + 1 пиков, отстоящих друг от друга на 2 а.е.м. Интенсивность каждого из этих пиков можно рассчитать по формуле биномиального распределения:
	где a и b – природное соотношение изотопов соответствующего элемента (в нашем случае для брома 1 и 0,98; для хлора 1 и 0,325; для серы 1 и 0,044 (см. прил. 1.7)); n – число атомов элемента в частице (ионе). Чтобы упростить вычисления, удобно округлять...
	Подставляем наши данные, соотношение изотопов 1:1, нужна интенсивность пятого пика в кластере. Пик (M + 8) будет именно пятым: M, (M + 2), (M + 4), (М + 6), (М + 8):
	,
	т. е. 1 + 5 + 10 + 10 + 5.
	Таким образом,  интенсивность 5-го пика в кластере по отношению к первому будет в 5 раз выше. Можно проиллюстрировать это на следующей схеме:
	Как видно из задачи, интенсивность молекулярного иона может быть много меньше интенсивности изотопных линий, что затрудняет часто определение брутто-формулы по линиям вблизи молекулярного иона. Однако наличие характерных кластеров упрощает эту задачу,...
	Ответ: M : (M + 8) = 1 : 5
	Пример 1.4

	Рассчитайте число и относительную интенсивность (в % от максимального пика) изотопных пиков в кластере молекулярного иона для дибромдихлорметана без учета изотопных пиков от углерода.
	Решение

	Возможна ситуация, когда в соединении присутствуют одновременно два или более разных (А + 2)-элемента, то расчет интенсивностей в кластере осуществляется с помощью матричного перемножения. Например, для дибромдихлорметана CBr2Cl2 в области молекулярно...
	1) два атома хлора дадут три пика с соотношением (3 + 1)2 – 9:6:1;
	2) два атома брома дадут три пика с соотношением (1 + 1)2 – 1:2:1.
	Полученные соотношения следует матрично перемножить одно на другое:
	(9:6:1) × (1:2:1) = 9:6:1
	18:12:2
	_________9 : 6  : 1_____
	9:24:22:8:1
	Получаем, что в кластере будет пять пиков интенсивностью 9:24:22:8:1, или, принимая самый большой за 100 %, относительные интенсивностью 37 %:100 %:92 %:33 %:4 %.
	Ответ: 37 %:100 %:92 %:33 %:4 %.
	Некоторые случаи вида изотопных кластеров ионов галогенсодержащих частиц приведены в прил. 1.5.
	Пример 1.5

	Идентифицируйте метилалкан по масс-спектру электронного удара.
	Решение

	Необходимо отметить, что сравнительно легко решается задача на установление строения алканов, имеющих одно или два разветвления. Определение строения более разветвленных алканов масс-спектрометрическим методом затруднено.
	Перед нами масс-спектр, в котором присутствует молекулярный ион с m/z = 212. Это значение соответствует молекулярной формуле C15H32. Углеводород имеет, согласно условию задачи, разветвленное строение (одно разветвление). Известно, что фрагментация алк...
	Согласно условию имеем моноразветвленный метилалкан, тогда в ходе фрагментации должны образовываться линейные фрагменты, другими словами, фрагменты С11 и С6 – линейные, с разрывом связи у второго атома в цепи:
	Учитывая правило потери наибольшего радикала, брутто-формулу алкана, а также формулы фрагментов, получаем, что фрагмент С11 потерял линейный фрагмент С4, а фрагмент С6 – линейный              фрагмент С9. Исходя из этого присоединяем ко второму атому...
	Получился 5-метилтетрадекан.
	Ответ: 5-метилтетрадекан.
	Пример 1.6

	Идентифицируйте соединение по масс-спектру электронной ионизации.
	Решение

	Почти любую масс-спектрометрическую задачу следует начинать с определения молекулярного иона и возможной брутто-формулы (если, конечно, в том или ином виде доступны данные для этого расчета). На роль молекулярного иона подходит ион                    ...
	Теперь определим число атомов углерода в соединении, для этого надо разделить интенсивность в % поделить на 1,1:
	Итак, в нашем соединении находятся 4 атома углерода, что в сумме дает 48 а.е.м. из 72, т. е. необходимо охарактеризовать еще 24 а.е.м. Учитывая, что молекулярный ион имеет четную массу, в нем не может быть атомов азота; если был бы один – то масса был...
	Рассчитаем степень ненасыщенности R соединения (подробно о расчете степени ненасыщенности – в примерах 2 и 7):
	R = 4 – 4 + 1 = 1,
	т. е. наше соединение может содержать одну двойную связь или один цикл. Такому условию могут отвечать, по меньшей мере, 10 структур.
	В этой ситуации следует провести анализ потерь соединения. Итак, у нас есть серия относительно интенсивных пиков: 72, 57              (72-15), 43 (72-29), 29 (72-43), 27 (72-45), 15 (72-57). При анализе потерь и фрагментов удобно пользоваться прил. 1....
	Потери в 15 и 29 соответствуют углеводородным радикалам, CH3 и C2H5 соответственно, такие потери не характерны для структуры 3. Потерю 29 также может давать и альдегид (масса фрагмента CHO – 29 а.е.м.). Остается сделать выбор между бутаналем и 2-бутан...
	Таким образом, фрагмент с m/z = 43 имеет в своем составе два атома углерода (24 а.е.м. суммарно), атом кислорода (16 а.е.м.) – поскольку иных вариантов нет, и три атома водорода, всего в сумме – 43 а.е.м., C2H3O. Такой фрагмент не характерен для альде...
	Ответ: 2-бутанон.
	Пример 1.7

	Какую структурную информацию можно извлечь из масс-спектра органического соединения, представленного на рис. 3? Известно, что интенсивности сигналов с m/e 137 и 138 равны 76 % и 6,2 % соответственно.
	Решение

	Сначала рассмотрим область молекулярного иона, пики с массами 137 и 138. Молекулярным ионом является пик с m/e = 137, пик с m/e = 138 является изотопным.  Нечетная масса молекулярного иона указывает на то, что в молекуле может быть нечетное число атом...
	Интенсивности в 76 % и 6,2 % соответственно позволяют провести выявление брутто-формулы вещества.
	Для этого необходимо разделить интенсивность пика иона (М + 1)+ на интенсивность пика молекулярного иона М+ (в нашем случае – интенсивности пиков 138 и 137 соответственно):
	Полученный результат необходимо поделить на 1,1 – именно   такой вклад в изотопный пик (М + 1)+ вносит каждый атом углерода, входящий в состав молекулы (прил. 1.1), т. е.
	Полученное число 7,41 не является целым. Можно предположить, что в соединении могут быть 7 атомов углерода (ср. с прил. 1.1). С учетом того, что вклад атома азота в интенсивность изотопного пика (М + 1)+ согласно прил. 1.2 составляет 0,37, то хорошо п...
	7(12 + 1(14 = 84 + 14 = 98 дальтон.
	Молекулярная масса же составляет 137 дальтон, т. е. «недосдача»:
	137 – 98 = 39 дальтон.
	Это могут быть атомы водорода, но 39 слишком много на 7 атомов углерода. Можно предположить, что в молекуле содержатся еще атомы кислорода, один или два. Если один, то на всю молекулу остается 23 атома водорода, что опять-таки много для 7 атомов углер...
	В принципе, уже из брутто-формулы видно, что соотношение числа атомов углерода и водорода указывает на возможную ароматическую природу соединения – слишком мало атомов водорода. Определим формальную ненасыщенность R соединения:
	,
	где R – степень ненасыщенности, т. е. число кратных связей и циклов в ионе; x, y, z – индексы в брутто-формуле иона CxHyNzOn, в нашем случае 7, 7, 1, 2 соответственно, из чего следует:
	Итак, соединение предположительно содержит в сумме 5 двойных связей и циклов.
	Следующий этап – это анализ структуры молекулы по характерным линиям масс-спектра. Наличие линии 91 (катион тропилия) указывает на ароматическое ядро, производное толуола или производное анилина (см. прил. 1.4). Пик с m/e = 77 только укрепляет эту дог...
	Далее есть потери в 16, 30 и 46 (137–121, 137–107, 137–91), которые указывают на возможное наличие в соединении нитрогруппы (см. прил. 1.3), что не противоречит данным из анализа брутто-формулы. Но противоречит данным расчета формальной ненасыщенности...
	Итак, имеем ароматическое ядро (массой 75–77 дальтон) и нитрогруппу массой 46 дальтон. Тогда на все остальные группы остается (137–46–75 или 77) = 14–16. Этой массе, состоящей только из атомов углерода и водорода, соответствует метильный радикал – CH3...
	Ответ: нитротолуол.
	Задачи для самостоятельной работы
	Задача 1.1. Может ли в указанной серии ион с максимальной массой быть молекулярным и обусловить образование следующего ряда фрагментов:


	а) 130, 129, 126, 120, 113, 100…;
	б) 144, 143, 142, 141, 140, 127, 126…;
	в) 163, 162, 148, 145, 134, 120…;
	г) 124, 123, 111, 109, 107, 106, 96, 95…?
	Аргументируйте свой ответ.
	Задача 1.2. Может ли в указанной серии ион с максимальной массой быть молекулярным и обусловить при электронной ионизации следующие серии фрагментов:

	а) С10H8, C10H7, C10H6, C10H5, C8H6, C8H5…;
	б) C7H7ClO, C7H6ClO, C6H6Cl, C7H7O, C7H6O…;
	в) C10H14, C10H13, C9H11, C9H10, C8H9, C7H8…;
	г) С10H12N, C10H11N, C9H9N, C8H7N, C9H11…?
	Аргументируйте свой ответ.
	Задача 1.3. Определите элементный состав соединения с молекулярным весом 123, если в масс-спектре этого вещества интенсивности линий 123, 124 и 125 равны 71, 5,1 и 0,43 мм соответственно.
	Задача 1.4. Рассчитайте интенсивности пиков кластера молекулярного иона для следующих соединений без учета изотопного состава по углероду:

	а) бромоформ;    б) трихлорэтилен;
	в)  сероуглерод;    г) бромхлорбензол.
	Ответ привести в процентах от максимального пика в кластере перечислением массового числа пика и интенсивности в процентах в скобках рядом с массовым числом.
	Задача 1.5.  Определите строение соединения по представленному ниже масс-спектру. Молекулярный вес соединения 156, интенсивность линии иона (М + 1)+ составляет 2,4 % от интенсивности линии молекулярного иона М+.
	Задача 1.6.  Определите строение соединения по представленному ниже масс-спектру. Молекулярный вес соединения равен 102, по данным элементного анализа вещество содержит только углерод, водород и кислород; интенсивность линии иона (М + 1)+ составляет 5...
	Задача 1.7. Соединение C10H10O2 имеет масс-спектр, представленный ниже. Что можно сказать о строении этого соединения?
	Задача 1.8. Определите структурную формулу соединения по представленному ниже масс-спектру. Известно, что при энергии ионизации в 10,5 эВ отношение интенсивностей линий с m/e = 122 и 123 составляет примерно 11:1.
	Задача 1.9. Соединение C5H10O2 имеет масс-спектр, изображенный ниже. Предложите структурную формулу соединения.
	Задача 1.10. В масс-спектре соединения с молекулярным весом 138 линии с m/e 138, 139 и 140 имеют интенсивности 43,00, 3,30 и 0,26 %. Предложите структурную формулу соединения.
	Задача 1.11. Идентифицируйте соединение по масс-спектру электронной ионизации. Предложите структурную формулу данного соединения.
	Задача 1.12. Определите элементный состав соединения, состоящего, по данным элементного анализа, только из атомов кислорода, углерода и водорода, с точным значением молекулярного веса 158,0368. В указанной массе сложены только атомные массы самых расп...
	Задача 1.13. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.14. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.15. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.16. Предположите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.17. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.18. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.19. Определите структуру ациклического соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Задача 1.20. Определите структуру соединения по масс-спектру электронной ионизации.
	Тема 2. Спектроскопия ядерного магнитного резонанса
	Примеры решения задач
	Пример 2.1


	Определить строение соединения состава С5H12.
	Решение

	Из состава и диапазона спектра мы видим, что имеем дело с алифатическим соединением. Сигнал на 0,85 м.д. относится, скорее всего, к метильным группам CH3, а оставшиеся два сигнала расположены в области, характерной для метиленов. Анализируя величину и...
	Ответ: 2-метилбутан (CH3-CH2-CH(CH3)2).
	Пример 2.2

	Определить строение соединения состава С9H12О.
	Решение

	Анализируя спектр, видим, что соединение включает в себя ароматическую область (в районе 7 м.д.) и алифатическую (2,3 и 3,7 м.д.). Причем область в диапазоне 3,5–4,5 м.д. характерна для протонов метильных и метиленовых групп, непосредственно связанных...
	Ответ: 2,6-диметиланизол.
	Пример 2.3

	На полке с реактивами стояла старая банка с каким-то белым порошком. На потертой этикетке значилась загадочная надпись «…овая кислота». На основании спектров ЯМР определите, что это за кислота. Температура плавления  – 139–142  С.
	Решение

	В представленной задаче два спектра: спектр на ядре 1H и спектр на ядре 13С (Broad band). Из протонного спектра видно, что это алифатическая кислота, содержащая CH3-группу (1,25 м.д.). Отсутствие расщепления на сигналах говорит о том, что взаимодейств...
	Анализ углеродного спектра показывает, что в соединении присутствуют две неэквивалентные карбоксильные группы (область 180 м.д.), а также еще три типа атомов углерода в алифатической области.
	Увеличивая вдвое значения интегралов в протонном спектре, мы получаем две неэквивалентные карбоксильные группы (в протонном спектре они дают один сигнал, так как протоны находятся в обмене между собой и протонами воды), одна CH2-группа и две эквивале...
	Ответ: 2,2-диметилянтарная кислота.
	Пример 2.4

	Определить состав реакционной смеси, полученной в ходе синтеза пропилацетата. Растворитель – CDCl3.
	Решение

	В представленном спектре видим четыре интенсивных сигнала, Соотнесем их по интегральной интенсивности и мультиплетности:
	 0,94 м.д. – триплет от CH3-группы пропильного фрагмента;
	 1,65 м.д. – мультиплет от CH3-CH2-группы;
	 2,04 м.д. – синглет от группы CH3-COO;
	 4,02 м.д. – триплет от группы -CH2-OCO.
	По увеличенным фрагментам спектра видно, что присутствуют еще сигналы примеси, причем они сопутствуют сигналам пропильного фрагмента. Соответственно, представляя реакцию получения сложного эфира, можем предположить наличие н-пропанола.
	Сигнал от уксусной кислоты в хлороформе проявляется при 2,10 м.д. (прил. 2.6) и в спектре не наблюдается. Таким образом, качественный состав смеси определен.
	Для того, чтобы определить количество н-пропанола в смеси, проанализируем интегральные интенсивности сигналов. Интенсивности метильных групп сравнить не удается ввиду их перекрывания. Можно только оценить долю следующим образом. Суммарный интеграл сос...
	I(–CH2-OCO) : I(–CH2-OH) = 2,00 : 0,15; ω = 0,07;
	I(CH3-CH2-) : I(CH3-CH2-) = 2,04 : 0,23; ω = 0,10.
	Получается, что количество примеси составляет около 10 %.
	При решении подобных задач стоит помнить следующее.
	1. Необходимо сравнивать интегральную интенсивность, приходящуюся на ОДИН протон, т. е. I(–CH2-) : I(–CH-) = 2 : 1          означает равное количество групп (в молях), так как количество протонов в них отличается также вдвое,  т. е. ω = 0,5.
	2. Протоны, относящиеся к разным группам (например, метильные и альдегидные протоны), могут иметь различное время релаксации. В результате, если релаксационная задержка         была выбрана неверно, может быть существенное расхождение между интенсивно...
	3. Интегральная величина сигнала сильно зависит от того, насколько качественно выполнена обработка спектра, в частности коррекция фазы и базовой линии.
	Ответ: пропилацетат (90 %), н-пропанол (10 %).
	Пример 2.5
	На основании спектральной информации сделать полное отнесение сигналов и максимально полно охарактеризовать приведенное соединение.
	Растворитель – CDCl3, рабочая частота спектрометра на ядре 1H – 500 МГц.
	Спектр на ядрах 1H
	Спектр на ядрах 13C
	Спектр двумерной 1H-1H-корреляции COSY
	Спектр двумерной 13C-1H-корреляции HMBC
	Решение

	В данной задаче представлены спектр на ядре 1H, спектр на ядре 13С (Broad band), двумерный гомоядерный 1H - 1H-корреляционный спектр COSY, показывающий взаимодействующие между собой протоны, и гетероядерный 1H - 13С-корреляционный спектр HMBC, демонст...
	Из структурной формулы видно, что в соединении в каждом лиганде присутствуют 8 неэквивалентных типов атомов углерода (см. нумерацию в структурной формуле)  и 4 типа атомов водорода (С(1), С(2), С(5), С(8)).  В протонном спектре имеется 6 сигналов. Сиг...
	В углеродном спектре мы наблюдаем 8 сигналов, как и предполагается, в соответствии со структурой. Интенсивный сигнал около 80 м.д. относится к растворителю, и мы его не рассматриваем (прил. 2.3). Для однозначного отнесения необходимо воспользоваться с...
	Рассмотрим детально протонную проекцию (ось Х). Протоны при 1,14 м.д. непосредственно связаны с атомом углерода при 29,29 м.д., взаимодействуют с атомом углерода при 41,51 м.д. и атомом углерода при 198,73 м.д. Опираясь на структуру, получаем: δ(С(8)...
	Химические сдвиги групп в протонном спектре:
	Химические сдвиги групп в углеродном спектре:
	Задачи для самостоятельной работы

	Задача 2.1. Определить строение соединения с брутто-формулой C2H3Cl3.
	Задача 2.2. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H12O4.
	Задача 2.3. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H7OCl.
	Задача 2.4. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H7OCl.
	Задача 2.5. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H7OBr.
	Задача 2.6. Определить строение соединения с брутто-формулой  C4H7OBr.
	Задача 2.7. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H6O.
	Задача 2.8. Определить строение соединения с брутто-формулой C9H8O.
	Задача 2.9. Определить строение соединения с брутто-формулой C9H8N2O.
	Задача 2.10. Определить строение соединения с брутто-формулой C3H8O2.
	Задача 2.11. Определить строение соединения с брутто-формулой C10H10O2.
	Задача 2.12. Для соединения с брутто-формулой C10H10O2 определить строение, основную таутомерную форму и ее долю (в %).
	Задача 2.13. Определить строение аминокислоты. Спектр в D2O.
	Задача 2.14. Определить строение производного фурана с брутто-формулой C7H8O3.
	Задача 2.15. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H8OS.
	Задача 2.16. Определить строение соединения с брутто-формулой C14H14OS.
	Задача 2.17. Определить строение соединения с брутто-формулой C12H18O5S.
	Задача 2.18. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H6O.
	Задача 2.19. Объяснить спектр. Возможна ли енолизация данного кетона?
	Задача 2.20. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H9N.
	Задача 2.21. Определить строение соединения с брутто-формулой C9H11Br.
	Задача 2.22. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H6.
	Задача 2.23. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H8O.
	Задача 2.24. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H10O2.
	Задача 2.25. Определить строение соединения с брутто-формулой C11H13N.
	Задача 2.26. Определить строение соединения с брутто-формулой C10H11N.
	Задача 2.27. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H8S.
	Задача 2.28. Определить строение соединения с брутто-формулой C12H16O.
	Задача 2.29. Определить строение соединения с брутто-формулой C9H8O.
	Задача 2.30. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H10O.
	Задача 2.31. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H8O4.
	Задача 2.32. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H6O2.
	Задача 2.33. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H10O2S.
	Задача 2.34. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H10O2.
	Задача 2.35. Определить строение соединения с брутто-формулой C13H16O4.
	Задача 2.36. Определить строение соединения с брутто-формулой C3H3N.
	Задача 2.37. Определить соотношение бутана и изобутана в смеси.
	Задача 2.38. Для свежекупленного дейтерохлорофрма был записан спектр 1H-ЯМР. Оценить количество воды в растворителе, предполагая, что степень обогащения по дейтерию составляет 98 %.              Остальными примесями можно пренебречь.
	Задача 2.39. Определить состав реакционной смеси, полученной в ходе синтеза бутилацетата. Растворитель – CDCl3.
	Задача 2.40. Пользуясь соотношением линий в мультиплете, определить, как соотносятся между собой три метильные группы.
	Тема 3. Колебательная спектроскопия
	Примеры решения задач
	Пример 3.1


	Определить строение соединения состава С13H12О.
	Решение

	В спектре присутствует интенсивный сигнал от «кислых» протонов ОН-группы, сигналы от ароматических протонов и практически незаметно присутствие алифатической компоненты. Отсутствие интенсивного сигнала в районе 1700 см-1 подтверждает, что кислород вхо...
	Сигналы:
	1) 3387 см-1: ν (OH);
	2) 3084, 3059, 3026 см-1: ν (аr С-H);
	3) 1597, 1494, 754, 735 и 698 см-1: монозамещенные фенилы;
	4) 1033, 1018 см-1: ν (СH-ОH).
	Пример 3.2

	Определить строение соединения состава С9H10О3.
	Решение

	В спектре присутствуют сигналы от ароматических протонов (3015 см-1). Очень низкая частота ν (С=О) = 1651 см-1 показывает наличие хелатного цикла с OH-группой. Вычитание этой группы из молекулярной формулы оставляет метоксил, наличие которого подтверж...
	Сигналы:
	2852 см-1: O-CH3;
	ν(OH), располагающаяся в районе 2700 см-1 для сильных хелатных систем, часто бывает расплывчатой или перекрывается другими сигналами.
	1) 1651 см-1: ν (С=О);
	2) 1582, 1507, 844, 799, 699 см-1: 1,2,4-тризамещенный фенил;
	3) 1451, 1369 см-1: метильные группы;
	4) 1251 см-1: ν (С-О-) (или ассим. вал.  =С-О-С-);
	5) 1023 см-1: ν (С-О) (или симметричные вал. =С-О-С-);
	6) 1205 – 941 см-1: колебания ароматических С-Н.
	Пример 3.3

	Определить строение соединения состава С5H10.
	Решение

	В спектре наблюдаются сигнал от непредельного углеводорода и интенсивный сигнал от алифатической части. Присутствие единственного интенсивного сигнала в области 1000–650 см-1 с частотой ν = 889 см-1 свидетельствует о наличии терминальной группы СH2=C<...
	Сигналы:
	1) 3082 см-1: ν (С-H) (CH2=-фрагмент);
	2) 2975 см-1: ν (С-H) (алифатические протоны);
	3) 1648 см-1: ν (С=С);
	4) 1458 см-1: ν (CH2, CH3);
	5) 1388 см-1: ν (CH3);
	6) 889 см-1: ν (СH2=C<).
	Пример 3.4

	Определить строение соединения состава С8H10.
	Решение

	Согласно спектру соединение содержит как ароматические (3068, 3030 см-1), так и алифатические (2938, 2884 см-1) протоны. Вычитая из брутто-формулы С6, получаем, что в соединении присутствуют либо две метильных, либо одна этильная группа. Картина обер...
	Сигналы:
	1) 3068, 3030 см-1: ν (С-H) (ароматические протоны);
	2) 2938, 2884 см-1: ν (С-H) (алифатические протоны);
	3) 1601, 1492, 739 см-1: орто-замещенный фенил;
	4) 1492, 1463, 1387 см-1: ν (CH3).
	Пример 3.5

	Определить строение соединения состава С7H7NOCl.
	Решение

	Согласно спектру соединение содержит как ароматические, так и алифатические протоны. Отсутствие широких сигналов от OH-группы и сильной линии от карбонильного фрагмента заставляет предположить, что в молекуле существует эфирная группировка. Это подт...
	Сигналы:
	1) 3077, 3019 см-1: ν (С-H) (ароматические протоны);
	2) 2954, 2852 см-1: ν (С-H) (алифатические протоны);
	3) 2236 см-1: ν (С≡N);
	4) 1582, 1470, 867, 779, 728 см-1: 1,2,3-замещенный фенил;
	5) 1284, 1052 см-1: ν (C-O);
	6) 1437 см-1: ν (CH3).
	Задачи для самостоятельной работы

	Задача 3.1. Определить строение соединения с брутто-формулой C13H12.
	Задача 3.2. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H8.
	Задача 3.3. Определить строение соединения с брутто-формулой C14H11N.
	Задача 3.4. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H8O2.
	Задача 3.5. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H8O.
	Задача 3.6. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H13NO.
	Задача 3.7. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H10.
	Задача 3.8. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H10O.
	Задача 3.9. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H10O.
	Задача 3.10. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H5NO.
	Задача 3.11. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H7N.
	Задача 3.12. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H10.
	Задача 3.13. Определить строение соединения с брутто-формулой C2H5N1O1.
	Задача 3.14. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H9N1O1.
	Задача 3.15. Определить строение соединения с брутто-формулой C13H22O.
	Задача 3.16. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H6O2.
	Задача 3.17. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H5N1.
	Задача 3.18. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H7N.
	Задача 3.19. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H9N.
	Задача 3.20. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H14.
	Задача 3.21. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H7Br.
	Задача 3.22. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H8O.
	Задача 3.23. Определить строение соединения с брутто-формулой C2H5NO.
	Задача 3.24. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H7N.
	Задача 3.25. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H8O.
	Задача 3.26. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H8.
	Задача 3.27. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H10O.
	Задача 3.28. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H9N.
	Задача 3.29. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H6Cl2.
	Задача 3.30. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H7NO.
	Задача 3.31. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H7N.
	Задача 3.32. Определить строение соединения с брутто-формулой C10H10O4.
	Задача 3.33. Определить строение соединения с брутто-формулой C9H11NO.
	Задача 3.34. Определить строение соединения с брутто-формулой C3H6O2.
	Задача 3.35. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H8O2.
	Задача 3.36. Определить строение соединения с брутто-формулой C7H9N.
	Задача 3.37. Определить строение соединения с брутто-формулой C5H10.
	Задача 3.38. Определить строение соединения с брутто-формулой C6H12O.
	Задача 3.39. Определить строение соединения с брутто-формулой C8H7N.
	Задача 3.40. Определить строение соединения с брутто-формулой C4H6Br2.
	Приложения
	Тема 1. Масс-спектрометрия и хромато-масс-спектрометрия высокого разрешения
	1.1. Вклад изотопов углерода в интенсивность пиков изотопных ионов. (Интенсивность основного пика (М) принята за 100 %)
	1.2. Вклад изотопов некоторых элементов в величину пика (М + 1) и (М + 2)
	1.3. Характеристические потери для различных типов органических соединений
	1.4. Величины m/z, состав и структуры фрагментных ионов, характерных для распада при электронной ионизации органических соединений
	1.5. Графический вид групп ионов с разным содержанием атомов хлора и брома
	1.6. Характерные серии фрагментных ионов разных классов органических соединений
	1.7. Природная распространенность изотопов химических элементов, часто встречающихся в органических соединениях



	* Хотя у водорода и серы имеются природные изотопы А + 1 и А + 4 соответственно, тем не менее эти элементы считаются А и А + 2, поскольку распространенность других природных изотопов очень низка и может проявляться только при наличии очень большого чи...
	1.8. Точные веса некоторых изотопов, входящих в состав органических соединений
	Тема 2. Спектроскопия ядерного магнитного резонанса
	2.1. Свойства наиболее часто используемых ядер


	* По сравнению с 1H при одинаковом количестве атомов.
	** То же, но с учетом природного содержания.
	2.2. Список типичных диапазонов химических сдвигов                       и используемых стандартов для различных ядер
	2.3. Внешний вид сигналов дейтерорастворителей в спектрах ЯМР на ядрах 1H и 13С
	2.4. Свойства некоторых дейтерированных растворителей

	* В скобках указывается количество линий в мультиплете, отсутствие цифры означает синглет, m – сложный мультиплет. Внешний вид представлен в прил. 2.4.
	** Положение сигнала примесной воды в данном растворителе.
	2.5. Химические сдвиги типичных примесей в спектрах 1H-ЯМР в различных дейтерорастворителях*

	* J. Org. Chem. 1997. Vol. 62. P. 7512–7515.
	а В этих растворителях скорость межмолекулярного обмена достаточно мала. В результате иногда можно наблюдать сигнал от HDO в виде 1:1:1 триплета с константой  2JHD = 1 Hz при 2,81 м.д.  в ацетоне и 3,30 м.д. в ДМСО.
	b Сигнал от «подвижных» протонов наблюдается не всегда.
	c В некоторых случаях (см. а) может наблюдаться взаимодействие между протонами CH2- и  OH-групп (J = 5 Hz).
	d В CD3CN протон OH-группы может наблюдаться как мультиплет  при 2,69 м.д. В этом случае может наблюдаться расщепление метиленового сигнала.
	e  Многоатомные линейные алифатические углеводороды.
	f В некоторых случаях (см. a, с)  происходит взаимодействие между             протонами CH3- и OH-групп (J = 5,5 Hz).
	g Поли(диметилсилоксан).
	2.6. Химические сдвиги типичных примесей в спектрах               13C-ЯМР в различных дейтерорастворителях*

	* J. Org. Chem. 1997. Vol. 62. P. 7512-7515.
	2.7. Типичные 1H-1H-константы спин-спинового                 взаимодействия

	В скобках приведены типичные (наиболее часто встречающиеся) значения КССВ.
	2.8. Химические сдвиги в спектрах 1H-ЯМР

	R – алкил, Ar – арил, X – галоген, Y – активная функциональная группа.
	Положение сигнала -OH, -NH и -SH не определено, так как зависит от различных факторов (количества примесной воды, температуры, полярности среды и т. п.). Сигналы, как правило, выглядят широкими синглетами (см. примечания к прил. 2.5). Более точное по...
	Сигнал от атома водорода, вовлеченного в водородную связь, может появляться в виде уширенного синглета в области 11–16 м.д.
	2.9. Химические сдвиги в спектрах 19F-ЯМР относительно CFCl3

	Cq – четвертичный атом углерода.
	2.10. Химические сдвиги в спектрах 13С-ЯМР
	2.11. Химические сдвиги в спектрах 15N-ЯМР относительно NH3(ж)
	Тема 3. Колебательная спектроскопия
	3.1. Диапазоны волновых чисел для важнейших полос поглощения в ИК-области
	3.2. Общепринятые сокращения типов колебаний
	3.3. Характерный вид ИК-спектров различных классов органических соединений
	Алканы


	С-Н st  – может быть несколько полос различной интенсивности.
	CH3 δ as и CH2 δ – средней интенсивности,  совпадают.
	CH3 δ sy  – средней интенсивности, может двоиться.
	CH3 γ  – переменной интенсивности, практического значения не имеет, может проявляться в виде нескольких полос.
	CH2 γ  – средней интенсивности, иногда две полосы.
	Алкены

	CH=CH2  – 1650–1635; 1005–985; 920–900 см-1.
	C=CH2  – 1660–1640; 900–880 см-1.
	транс-CH=CH-  – 1690–1665; 990–960 см-1.
	цис-CH=CH-  – 1665–1635; 725–675 см-1.
	транс->C=CH-  – 1690–1660 (слаб); 840–800 см-1.
	Алкины
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	Ароматические углеводороды

	Подробнее см. прил. 3.4.
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	Тиоцианаты
	Тиолы и сульфиды
	Сульфоксиды, сульфоны
	Тиокарбонильные соединения
	Производные тиокарбоновых кислот
	Альдегиды, кетоны
	Карбоновые кислоты
	Карбоксилат-анионы
	Сложные эфиры и лактоны
	Ангидриды кислот
	Галогенангидриды кислот
	Амиды
	Первичные амиды
	Вторичные амиды
	Третичные амиды

	Производные карбоновых кислот
	Карбаматы
	Мочевины
	Аминокислоты
	3.4. Определение типа замещения по ИК-спектрам                          в 6-членных ароматических циклах

	Картина нарушается в случае систем с сильносопряженными заместителями (CO, CN, NO2).
	Тема 4. Электронная спектроскопия
	4.1. Положение максимума поглощения ароматических карбонильных соединений, λmax (нм), lg ε ≈ 4. Правило Скотта


	Исходная система
	4.2. Правило Вудворда – Физера, π-π*-переход, λmax (нм), lg ε ≈ 4

	Исходная система
	Инкременты
	4.3. Поглощение α,β-ненасыщенных карбонильных соединений, π-π*-переход,   λmax (нм), lg ε ≈ 4. Расширенное правило Вудворда

	Исходная система
	Инкременты
	Поправка на растворитель
	4.4. Положение максимума поглощения в замещенных бензолах, λmax (нм), lg ε ≈ 4

	Исходная величина: 203,5 нм
	Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и с ОС ВПО, принятым в ФГАОУ ВО Новосибирский национальный исследовательский государственный университет, с учетом рекомендаций ООП ВПО по специальности 020201 «Фундаментальная и прикладная х...
	Авторы: Ельцов Илья Владимирович, к.х.н., доцент кафедры органической химии ФЕН
	Нефедов Андрей Алексеевич, старший преподаватель кафедры органической химии ФЕН, нс НИОХ СО РАН
	Программа одобрена на заседании кафедры органической химии
	"14" июня 2014 г. (протокол заседания № 4-14)
	Секретарь кафедры к.х.н.   _____________  И.А. Халфина

