Partie Observer : Ondes et matiere
CHAP 04-ACT/DOC EXPLOITATION D’UN SPECTRE RMN-CORRIGE

| ACTIVITE 1 : Relier les informations données par un spectre a la structure d’une molécule (S’approprier) |

Exercice 1 : le 1-bromopropane

Relier les informations données par le spectre a la structure de la molécule en complétant le tableau ci-dessous.
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Ce qui donne ...... mm par proton

Exercice 2 : I’éthanoate d’éthyle

Relier les informations données par le spectre a la structure de la molécule. On pourra s’aider d’un tableau.
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ACTIVITE 2 : Identifier une molécule parmi 4 propositions (Analyser)

Un laboratoire a réalisé le spectre de RMN d’une molécule (ci-apres). Identifier la molécule parmi les quatre propositions
suivantes :
acide propanoique
butanone

éthanoate de méthyle
propanone

Justifier la démarche.
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ACTIVITE 3 : Approfondissement (Valider)

On considére une molécule de formule brute C3HgO,. En utilisant les informations fournies par son spectre de RMN et
son spectre IR, déterminer la formule développée de cette molécule, sachant que :

Spectre IR :
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E la molécule ne comporte pas de cycle;
E les deux atomes d’oxygeéne ne sont pas liés I'un avec l'autre ;
B la molécule ne posséde pas de double liaison C=C.
Spectre de RMN :
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Les deux signaux présentant une multiplicité supérieure a 1 sont
« zoomés ». Le signal ayant un déplacement chimique de 11,9 ppm
est un singulet.
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Les nombres d’onde (en cm™) sont donnés en abscisse.



Partie Observer : Ondes et matiere

CHAP 04-ACT/DOC EXPLOITATION D’UN SPECTRE RMN-CORRIGE

ACTIVITE 1

Ha Hb HC
E On identifie les 3 groupes de protons équivalents de la molécule (notés a, b et c), ce qui fait Br—C—C—C—H°

bien 3 signaux sur le spectre : I‘-|a ILD I‘-|°

Exercice 1 : le 1-bromopropane

On reléve le déplacement chimique de chacun des 3 signaux et on note les valeurs dans le tableau.

Ensuite, on reléve le nombre de pics pour chaque signal ce qui nous donne la multiplicité du signal. Cette multiplicité

est liée au nombre de protons voisins du groupe de protons équivalents considérés (elle résulte d’interactions entre

ces protons et leurs voisins ; ces interactions portent le nom de couplage).

On applique la regle des (n+1)-uplets pour déterminer le nombre n de voisins.

On mesure la hauteur de chaque palier de la courbe d’intégration et on compléte le tableau.

On additionne les intégrations pour avoir I'intégration totale.

Cette molécule possédant 7 protons, on en déduit que I'intégration correspondant a un proton est d’environ 4 mm =

on peut donc déterminer le nombre de protons équivalents correspondant a chaque signal (I'intégration de 12,5 mm

correspond a 3 H; cellede 8 mm a2 H)

E On peut identifier que le signal de déplacement 1,05 ppm correspond donc a celui des 3 H de type « ¢ » car c’est le
seul groupe de protons équivalents constitué de 3 H.

® Pour identifier le signal de 1,8 ppm, il faut raisonner sur les voisins. Seul le groupe de type « b » posséde 5 voisins (les
«a»etles «c»):cesignal de résonance est donc celui des protons « b ».
Par déduction, le signal a 3,4 ppm est celui des protons « a ».
Une table de déplacement peut permettre de vérifier ces déductions. Un déplacement chimique de 0 a 2 ppm peut
correspondre a un proton du type C-CH,-C comme du type C-CH3 ; un déplacement de 3 a 5 ppm peut correspondre a
un proton du type CH,-Br : les informations de la table corroborent donc ces conclusions.

8 (ppm) Multiplicité Nb. de voisins Intégration (mm) Nb. de protons éq. Type de proton
1,05 3 pics = triplet 2 (=3-1) 12,5 mm 3 C-CH;3
1,8 6 pics = 5 (= 6-1) 8 mm 2 C-CH,-C

sextuplet
3,4 3 pics = triplet 2 (=3-1) 8 mm 2 CH,-Br
Total : 28,5 mm Nb. totall deHdela
molécule : 7
Ce qui donne 4 mm par proton
Conclusion :
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Exercice 2 : ’éthanoate d’éthyle

Conclusion

sigrial strength [ %

8 (ppm) Multiplicité Nb. de voisins Intégration (mm) Nb. de protons éq. Type de proton

1,2 3 pics = triplet 2 (=3-1) 13 mm 3 C-CH;

1 pic =
2,1 - Pic 0(=1-1) 13 mm 3 -CH,-CO

singulet

4 pics =
42 pics 3 (= 4-1) 8 mm 2 -CH,-0

quadruplet
Total : 34 mm Nb. totall deHdela
molécule : 8
Ce qui donne 4,2 mm par proton
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ACTIVITE 2

Il faut commencer par donner les formules des 4 molécules proposées :

acide propanoique (n°1)

Butanone ou butan-2-one (n°2)

éthanoate de méthyle (n°3)

Propanone (n°4)
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Le spectre de RMN présente 3 signaux donc la molécule posséde 3 groupes de protons équivalents: on peut donc
éliminer la molécule 3 (2 signaux) et la molécule 4 (1 seul signal). On utilise ensuite un tableau :

8 (ppm) Multiplicité Nb. de voisins Intégration (mm) Nb. de protons éq. Type de proton
1,1 3 pics = triplet 2 (=3-1) 12 mm . 23 3 C-CH;,
2,2 Siln':jl:t 0(=1-1) 12 mm // / 3 -CH,-CO
2,4 qjazircjpzlet 3 (=4-1) 8 mm ////// 2 -CH,-CO
Total : 32 mm mm&///‘ molésclule 2

////,/ ‘o

Ce qui donne 5,3 mm par proton s’ily a6 H et
4 mm par proton s’ilya8H




L’hypothese de la molécule 1 aboutit a des conclusions quant a I'intégration non cohérentes : les nombres de protons ne
sont pas entiers. On peut donc écarter cette molécule. La molécule recherchée est donc la butanone ; les informations du
tableau (nombre de voisins et déplacements chimiques) confirment d’ailleurs cette hypothese.
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ACTIVITE 3

La molécule a pour formule brute C;HgO..
Cette molécule posséde 3 groupes de H équivalents car il y a 3 signaux dans le spectre.

8 (ppm) Multiplicité Nb. de voisins Intégration (mm) Nb. de protons éq. Type de proton
H — C‘CH3 ou
1,2 triplet 2 (=3-1) 10 mm 3 C-CH,-C
2,4 quadruplet 3(=4-1) 6,5 mm 2 -CH,-CO
12 singulet 0(=1-1) 3 mm 1 R-COOH

Total : 19,5 mm

Nb. total de H de la
molécule : 6

Ce qui donne 3,2 mm par proton

La table de déplacement chimique permet d’associer des types de protons possibles aux déplacements relevés dans le

spectre. Il semblerait donc que le proton a 12 ppm soit le proton de la fonction acide carboxylique.

Cette hypothese est corroborée par le spectre IR ou I'on reconnait une bande large, entre 2600 et 3200 cm'l,
correspondant a la liaison O-H d’une fonction acide carboxylique. Cette information est confirmée par la bande fine
autour de 1700 cm™ correspondant a la liaison C=0 d’un acide carboxylique (elle aurait pu correspondre a C=C mais on
exclut cette hypothese car I'’énoncé nous dit que cette molécule ne posséde pas de liaison C=C).

La seule molécule qui respecte les indications du tableau et qui possede la fonction acide carboxylique est la suivante :
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C'est de I'acide propanoique.




