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ПОЯСНИТЕЛЬНАЯ ЗАПИСКА

Своими  достижениями  современная  химическая  наука  во  многом
обязана тому, что методы анализа соединений (ЯМР, ИК, УФ-спектроскопия,
масс-спектрометрия) широко  используются в  исследовательской  практике
органической, биоорганической, неорганической, физической химии. Вместе
с тем, теоретические основы  указанных методов традиционно изучаются в
общем  курсе  органической  химии,  с  которым  перекликается  настоящая
учебная дисциплина. Выделение указанных тем в отдельный курс позволит,
во-первых,  разгрузить  общий  курс  органической  химии,  во-вторых,
подготовить студентов к практикуму по органической химии и последующим
занятиям наукой в рамках СНО и СНИЛ. Кроме того,  настоящий учебный
курс  базируется  на  знаниях,  полученных  студентами  при  изучении  курса
общей органической химии.

В  данном  курсе  будет  «обрисован»  подход  к  планированию  и
проведению  эксперимента  и  интерпретации  его  результатов  с  упором  на
идентификацию,  разделение  смесей  и  определение  структур  полученных
соединений.  В  рамках  этого  будет  сделан  краткий  обзор  физических  и
физико-химических  методов  исследования  органических  соединений,
позволяющих  устанавливать  структуру  и  состав  индивидуальных
соединений.  Все  вышеуказанные  темы будут  рассмотрены  с  практической
точки зрения. Цели и задачи курса: научить студентов, не вдаваясь глубоко в
теоретические  подробности  методов  исследования,  определять  состав
реакционной  смеси,  подтверждать  и  устанавливать  структуру
индивидуальных органических соединений. Изучение курса проводится в 5-
ом  и  6-ом  семестрах очного  отделения  химического  факультета  со
следующим  распределением  нагрузки.  Пятый  семестр:  общее  количество
часов  –  54.  Из  них  32  часа  аудиторных  занятий  (лекционных  20  ч,
семинарских 8 ч, КСР 4 ч).  Шестой семестр: общее количество часов – 136.
Из  них  42  ч  аудиторных  занятий  (лекционных  20  ч,  семинарских  8  ч,
лабораторных 12 ч, КСР 2 ч).  Форма аттестации по учебной дисциплине –
зачет. 

В результате освоения курса студенты должны:
1. иметь  представление  об индивидуальном веществе  и  критериях  его

чистоты.
2. знать внешний вид масс-, ИК- и УФ-спектров.
3. уметь их интерпретировать и предполагать на основе этого структуру

простейших  органических  соединений,  наличие  функциональных  групп  в
веществе.

4. знать  закономерности  и  теоретические  основы  ИК-,  УФ-
спектроскопии и масс-спектрометрии.

5. знать теоретические основы и закономерности ЯМР-спектроскопии, в
частности, на ядрах 1Н.

6. знать  внешний  вид  и  уметь  предсказывать  1Н  ЯМР-спектры
простейших органических соединений.
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7. знать теоретические основы и закономерности ЯМР-спектроскопии на
ядрах 1Н, 13С и некоторых гетероядрах (19F, 31P).

8. знать внешний вид 13C ЯМР-спектров, двумерных корреляций HMQC,
HMBC.

9. уметь  совместно интерпретировать 1Н, 13С, HMQC, HMBC-спектры и
обоснованно  предполагать  на  основе  этого  структуру  органических
соединений.

10. иметь представление о практических аспектах ЯМР-спектроскопии,
правилах подготовки образца, обращения с ЯМР-ампулами.
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СОДЕРЖАНИЕ УЧЕБНОГО МАТЕРИАЛА

1. Введение. Общая значимость современных спектральных методов в
структурном  анализе  органических  соединений.  Краткая  историческая
справка  по  становлению  и  развитию  различных  физических  методов
исследования  структуры  органических  соединений.  Особенности
постановки  эксперимента  в  органической химии.  Основные  особенности
методов  проведения  органических  реакций  и  их  результата.  Запись
экспериментальных данных. Примеры оформления лабораторного журнала.

2.  Физические  константы  как  показатель  индивидуальности
вещества.  Температура  плавления,  ее  определение  и  зависимость  от
чистоты вещества. Температура кипения. Тонкослойная хроматография как
метод идентификации веществ. Хроматографическая подвижность веществ.
Показатель преломления. Удельный угол вращения плоскости поляризации
света. Температура плавления,  ее  определение и зависимость от чистоты
вещества.  Температура  кипения.  Тонкослойная  хроматография  как  метод
идентификации  веществ.  Хроматографическая  подвижность  веществ.
Показатель преломления. Удельный угол вращения плоскости поляризации
света.

3. Спектроскопия. Основные понятия и термины. Типы излучений:
рентгеновское,  УФ-  и  видимое,  инфракрасное,  микроволновое  и  радиоиз-
лучение.

4. ИК-спектроскопия.  Природа инфракрасного спектра. Область ин-
фракрасного поглощения органическими соединениями. Связь ИК спектра
вещества  с  механическими  колебаниями  атомов  и  связей  молекул,
образующих  вещество.  Число  колебаний.  Интенсивность  полос
поглощения.

Представление  инфракрасного  спектра  как  функции  оптической
плотности  или  процентов  пропускания  ИК-излучения  от  длины волны в
микрометрах,  или  обратных  сантиметрах.  Понятие  о  характеристичных
частотах.

5.  Характеристичные  частоты  и  типы  колебаний  различных
функциональных групп.  Симметричные и антисимметричные колебания
связей С-Н и углеродного скелета насыщенных углеводородов, алкенов и
алкинов, аренов, гидроксильной, карбонильной, сложноэфирной, эфирной,
меркапто-, циано- и нитрогрупп, галогенов и т.д. Установление структуры
органических соединений по спектру и молекулярной формуле вещества.
Водородная связь. Спектры разбавленных растворов.

6.  Экспериментальные  аспекты  ИК-спектроскопии.  Типы  ИК-
спектрофотометров.  Проверка  правильности  настройки прибора.  Техника
пробоподготовки  для  регистрации  спектра.  Растворители.  Кюветы.
Растворы. Пасты в вазелиновом масле. Полимерные пленки. Таблетки ве-
щества с бромистым калием.

7. Электронная спектрофотометрия.
Типы электронных переходов в молекулах, участвующих в поглощении
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света  веществом  в  области  180-700  нм.  Оптическая  плотность.
Соотношения  между  оптической  плотностью и  процентами пропускания
(поглощения)  света  веществом.  Связь  оптической  плотности  с  кон-
центрацией  вещества  в  растворе.  Коэффициент  молярного  погашения.
Представление спектра как функции оптической плотности от длины волны
в  нанометрах,  в  обратных  сантиметрах  или  логарифма  коэффициента
экстинкции от длины волны или обратных сантиметров.

Понятие  о  хромофорах  и  ауксохромных  группах.  Батохромный  и
гипсохромный  сдвиги.  Гиперхромный  и  гипсохромный  эффекты.  Клас-
сификация  полос  поглощения  (R,  К,  Е1,  Е2 и  В-полосы).  Области
поглощения характерные для алкенов, алкинов, аренов и других классов ор-
ганических соединений. 

Влияние  ауксохромных  групп,  растворителя  и  основности
исследуемого раствора на положение полос поглощения в спектре. Правила
Вудворда.  Примеры  применения  электронной  спектрофотометрии  в
структурном анализе.

8. Введение в масс-спектрометрию.
Физико-химическая  сущность  масс-спектра.  Устройство  масс-

спектрометров. Разрешающая способность масс-спектрометров. Методы ио-
низации:  электронный  удар,  фотонная  ионизация,  электростатическая
ионизация, химическая ионизация. Хромато-масс-спектрометрия.

9.  Основные  пути  фрагментации  органических  веществ  разных
классов.  Перегруппировки. Классификация  Бейнона.  Фрагментация
различных  классов  органических  соединений  (углеводородов,
галогенуглеводородов,  спиртов,  фенолов,  простых  эфиров,  кетонов,  альде-
гидов, карбоновых кислот, сложных эфиров, аминов).

10. Закономерности масс-спектров, определение изотопного состава
образца. Масса катионов.  Молекулярный ион.  Двухзарядные ионы.  Форма
представления  масс-спектра.  Мультиплетность  масс-спектров.
Метастабильные  ионы.  Определение  молекулярной  формулы  вещества.
Выявление  пика  молекулярного  иона.  Азотное  правило.  Показатель
водородной ненасыщенности. Определение изотопного состава. Соединения,
содержащие  углерод,  водород,  кислород  и  азот.  Соединения,  содержащие
серу и галогены.

11.  Введение  в  ЯМР-спектроскопию. Магнитные  свойства  ядер.
Возникновение  магнитного  диполя  ядер.  Угловой  момент  вращающегося
заряда ядра.  Спиновые квантовые числа  I.  Ядерный магнитный момент  μ.
Связь  между  квантовым  числом  I и  собственными  спинами  протонов  и
нейтронов, входящих в ядро. Ядра с четным числом протонов и нейтронов.
Ядра  со  спиновым  числом  I >=  1.  Ядра  со  спиновым  числом  I =  1/2.
Электрический  квадрупольный  момент.  Возможные  ориентации  спина  во
внешнем  однородном  магнитном  поле.  Число  ориентаций  спина  (2I+1).
Основное уравнение ЯМР.

12.  Заселенность  различных  уровней,  релаксационные  процессы.
Устройство  ЯМР-спектрометра. Гиромагнитное  отношение.  Угловая
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скорость  прецессии  магнитного  ядра.  Заселенность  различных  уровней.
Спин-решетчатая (продольная) релаксация. Время продольной релаксации Т1.
Спин-спиновая (поперечная) релаксация Т2.

Понятие  о  преобразовании  Фурье.  Устройство  спектрометра  ЯМР  с
непрерывной  разверткой  и  с  Фурье-преобразованием.  Примеры
использования ЯМР в практике.

13.  Спектры  протонного  магнитного  резонанса  (1Н  ЯМР).
Химический  сдвиг  и  его  закономерности. Природа  химического  сдвига.
Эталонные  вещества  для  записи  спектров.  Химические  сдвиги  сигналов
протонов  в  различных  классах  соединений.  Диамагнитная  анизотропия
связей.  Химические  сдвиги  сигналов  протонов,  связанных  с  кислородом,
азотом, серой, галогенами и другими элементами.

14.  Спин-спиновое  взаимодействие. Мультиплетность  сигналов.
Понятия  о  классификация  спиновых  систем.  Константы  спин-спинового
взаимодействия  (КССВ).  Магнитная  неэквивалентность  ядер.  Спектры
первого  порядка.  Относительные  интенсивности  линий  в  мультиплетах
спектров  первого  порядка.  Классификация  спектров  первого,  второго  и
высших порядков. Диастереотопия.

15.  Влияние  на  спектральное  поведение  веществ  различных
факторов. Взаимодействие  протонов  с  другими  ядрами.  Влияние
асимметричного  центра.  Вицинальные  и  геминальные  взаимодействия  в
жестких  системах.  Корреляция  Карплуса-Конроя.  Дальнее  взаимодействие.
Шифт-реагенты.

16.  Спектроскопия  на  ядрах  13С. Сравнительные  особенности
спектроскопии 1Н и 13С ЯМР. Подавление спин-спинового взаимодействия в
спектрах 13С ЯМР. Ядерный эффект Оверхаузера (NOE).

17. Характерные области сигналов атомов углерода в  13С-спектрах
различных  классов  органических  соединений. Влияние  структурных
факторов на химический сдвиг.  Зависимость  спектра на ядрах  13С от типа
гибридизации  атома  углерода  и  характера  гетероатома,  связанного  с
углеродом. 

18. Спектроскопия ЯМР на ядрах, отличных от углерода и протона.
Динамические эффекты в спектрах ЯМР. Спин-спиновое взаимодействие
ядер 1Н и 13С с ядрами других элементов. Особенности спектров на ядрах 

Обмен  протонов  между  положениями  с  различными  резонансными
частотами.  Температурная  зависимость  формы  линий.  Межмолекулярный
обмен.

19.  Двумерная  корреляционная  спектроскопия  ЯМР  (методики
HMQC, HMBC). Анализ двумерных корреляций совместно со спектрами 1Н,
13С и DEPT.

20. Экспериментальные аспекты спектроскопии ЯМР. Растворители,
применяемые  для  записи  спектров  ЯМР.  Правила  пользования  ЯМР-ам-
пулами, техника приготовления образцов на анализ. 
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