


La spettroscopia come strumento per  
l’identificazione strutturale di composti organici 

informazioni sulla struttura molecolare e connettività dei  
legami 

1.  formula empirica 

2.  spettro IR 

3.  spettro NMR 

4.  spettro di massa 



informazioni complementari 

FORMULA 
-  composizione chimica e rapporti relativi tra gli atomi 
-  grado di insaturazione 
 
SPETTRO IR 
-  tipi di legami presenti nella molecola 
-  gruppi funzionali 
 
SPETTRO NMR 
-  gruppi di nuclei equivalenti e rapporti relativi 
-  intorno chimico del nucleo 

SPETTRO DI MASSA 
-  peso molecolare/formula molecolare 
-  struttura attraverso analisi di frammentazione 
-  incorporazione isotopica 



Calcolo del grado di insaturazione 
o “index of hydrogen deficency” 

-  equivale al numero di coppie di protoni che devono essere 
 rimosse dalla formula dell’alcano corrispondente (CnH2n+2) per 
 ottenere la formula in esame. 

-  corrisponde al numero di cicli e/o di legami π eventualmente 
 presenti nella molecola 

Per la formula: CCHHNNOOXX si calcola 
 
insaturazione = (2C+2) – (H-N+X) 
                                    2 

grado 1 =  un doppio legame o un ciclo 
grado 2 = un triplo legame, 2 doppi legami, 2 cicli, 1 doppio legame + 1 ciclo 
grado 4 = un anello benzenico 













1. I legami vibrano a frequenze caratteristiche. 
2. Si ha assorbimento di energia dalla radiazione infrarossa solo quando la 
frequenza della radiazione e la frequenza di vibrazione del legame sono uguali. 







N = numero di nuclei 

(gradi di libertà interni) 

Per una molecola non lineare formata da N atomi ci sono  
3N-6 gradi di libertà interni, 3 rotazionali e 3 traslazionali 

I modi normali di vibrazione 
ci sono moti  indipendenti tra loro: questo vuol dire che possono essere eccitati indipendentemente uno dall'altro 
ci sono moti collettivi: coinvolgono in diversa misura tutti i nuclei della molecola 
ognuno possiede una sua propria frequenza  

 







H2O : molecola non lineare, n = 3 



Caratteristiche dello spettro IR di molecole organiche 

















Gruppi funzionali: GRUPPO ALCOLICO 



















Trisostituito:













Gruppi funzionali: GRUPPO CARBONILE 





prevale nei cloruri 
e negli esteri 

prevale nelle ammidi 

valore di riferimento: stretching del C=O dell’acetone a 1715 cm-1 











Acido benzoico (KBr) 

Acido salicilico (KBr) 

Aspirina (KBr) 







Lo spettrofotometro in trasformata di Fourier (FT-IR), al contrario di quelli a dispersione,  
non possiede monocromatore, ma sfrutta un dispositivo meccanico chiamato interferometro  
di Michelson. Questo è formato da tre specchi: uno centrale semitrasparente (SS), uno fisso  
(SF) e uno mobile (SM) (vedi figura).  

La radiazione policromatica emessa dalla sorgente arriva allo specchio semitrasparente, dove viene divisa  
in due parti: una va allo specchio fisso e l'altra allo specchio mobile, che si muove avanti e indietro a  
velocità costante. Quando le due radiazioni riflesse si riuniscono avvengono fenomeni di interferenza  
costruttiva o distruttiva, poiché esse hanno percorso cammini ottici diversi. 
Poiché la posizione dello specchio mobile, e quindi il cammino ottico di una delle radiazioni, varia nel tempo, 
 varieranno nel tempo anche l'interferenza fra le radiazioni e la trasmittanza del campione. Il grafico che  
riporta la trasmittanza del campione in funzione del tempo si chiama interferogramma, ma poiché esso è  
di difficile interpretazione si ricorre ad un operatore matematico, la trasformata di Fourier, che lo trasforma  
in spettro ricavando la trasmittanza in funzione del numero d'onda (il reciproco della lunghezza d'onda). 
Successivamente si procede all'interpretazione dello spettro ottenuto, risalendo ai gruppi funzionali presenti  
nella molecola e alla sua possibile formula di struttura.  

Lo strumento 





Regioni nelle quali assorbono vari solventi 












