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A szerves vegyületek

4. fejezet

Szerkezetmeghatározási módszerek
Egy szerves kémikus számára gyakori feladat, hogy egy, a természetben előforduló ve​gyület szerkezetét kell meghatároznia. Egy természetes szerves vegyület szerkezetének meg​ha​táro​zása az adott vegyület kivonásával (izolálásával) kezdődik. A szerves vegyületeket több​nyire oldószerekkel vonják ki a természetes anyagokból (extrahálják). A koffein például forró víz​zel vonható ki a tealevélből. Az így kapott extraktum azonban általában tisztításra szorul.

4.1. Tisztítási módszerek 
A szerves vegyületek szétválasztásának és tisztításának egyik általánosan használható mód​szere az oszlopkromatográfia. Az oszlop készítésénél az adszorbenst (egy nagy felületű szi​lárd anyagot, például a szilikagélt) üvegcsőbe töltik

Az oszlop tetejére viszik fel az anyagkeveréket, és oldószerrel folyamatosan mossák át az osz​lo​​pon. A komponenseket tartalmazó oldószer lefelé halad az oszlopon, és ennek során az egyes komponensek megkötődnek az adszorbensen.

Ezt követően a friss oldószer feloldja az ad​szorbeálódott anyagokat, amelyek az oszlopon lefelé haladva újra friss ad​szorbenssel kerülnek érintkezésbe, és ismét adszorbeálódnak. Mivel az áramló oldószer nagyobb mértékben oldja a gyengébben adszorbeálódó komponenseket, ezek gyor​sabban haladnak lefelé, és emiatt gyor​sabban is érik el az oszlop alját, mint az erő​sebben adszor​beálódók. Az oszlop alján egy szedőedényt helyeznek el, és az edényeket gyak​ran cserélik (frak​ció​kat szednek). A folyamat végén az edények tartalmát ana​lizálják, és az azonos frakciókat ös​sze​öntik.
4.2. Az elemi analízis

Egy szerves anyag szinte mindig tartalmaz szenet és hidrogént. Emellett elsősorban oxigén, nitrogén, halogének és kén fordul elő a szerves molekulákban. Fémnátriummal ömlesztve a szerves anyagot, a fenti elemek ionos vegyületté alakíthatók, és az ionok különböző analitikai módszerekkel kimutathatók.

A szerves molekulát alkotó elemek kimutatása után a következő lépés a mennyiségi ará​nyok megállapítása. Oxigénáramban elégetve egy szerves molekulát, szén-dioxid és víz kép​ződik. Ezeket elnyeletik, és a súlynövekedésből meghatározzák mennyiségüket. A nátriumos ömlesztés után az ionok mennyiségi meghatározása is elvégezhető. A mennyiségi adatokból meghatározható a molekulát alkotó elemek százalékos aránya. Például:

C: 40,00 %
   H: 6,71 %
O: 53,29%

A következő lépés a súlyarány mólaránnyá való átalakítása az atomtömegekkel való osztás révén.
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A legkisebb számmal osztva a mólarányokat, a tapasztalati képletet kapjuk meg. Ez jelen eset​ben CH2O. A molekula összegképlete vagy ez, vagy ennek a többszöröse. Ezt a moleku​latö​meg meghatározásával (a gőzsűrűség, a forráspont-emelkedés vagy az olvadáspont-csök​ke​nés mérésével) dönt​hető el. A fenti molekula tömegére kapott érték például 175.
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Azaz a valóságos molekulatömeg a tapasztalati képlet hatszorosa, így a molekula összeg​kép​lete C6H12O6.

4.3. A telítetlenség  

Az összegképlet nagyon fontos információkat szolgáltathat egy vegyület szerkezetéről. A C6H12O6 összegképlet például kizárja azt, hogy halogéneket vagy nitrogént tartalmazó funk​ciós csoportok jelen legyenek a molekulában.

A másik fontos információ a telítetlenség mértéke. Telítettnek akkor nevezünk egy vegyü​letet, ha maximális számú hidrogént tartalmaz. Az alkánok általános összegképlete CnH2n+2,  azaz egy telített alkán  2C + 2  számú hidrogént tartalmaz. Egy egyvegyértékű atom jelenléte eggyel csökkenti, egy három vegyértékűé pedig eggyel növeli a telítettséghez szükséges hid​ro​gének számát, míg a kétvegyértékű atomok jelenléte nem gyakorol befolyást a telítettséghez szükséges hidrogének mennyiségére.
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Telítetlen egy molekula akkor, ha kevesebb hidrogént tartalmaz a maximális mennyiségnél. Kettős kötések jelenléte vagy gyűrű kialakulása okozhatja a hidrogének számának csökkené​sét. Minden kettős kötés vagy gyűrű kialakulása két hidrogén elvonását jelenti, ezért a telí​tett​séghez hiányzó hidrogének számát kettővel osztva kapjuk meg a telítetlenség mértékét.

A C6H12O6  összegképletű molekula esetében a telítettséghez szükséges hidrogének számát az oxigénatomok jelenléte nem befolyásolja, ezért a telítettséghez 14 hidrogén kellene. Ennek megfelelően a telítetlenség mértéke 1. 
14 – 12 = 2 / 2 =1

Ez azt jelenti, hogy vagy egy kettős kötés vagy egy gyűrű van a molekulában. Az oxigének jelenléte miatt nem zárható ki, hogy a telítetlenség egy C=O kettős kötést jelent.

A benzol összeg​képlete C6H6, ami azt jelenti, hogy a benzolmolekula nagy mértékben te​lí​tet​len. 
14 – 6 = 8 / 2 = 4
A négyszeres telítetlenség oka az, hogy a benzol a három kettős kötés mellett még gyűrűs vegyü​let is.
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Ezért, ha egy molekula nem telítetlen legalább négyszeresen, akkor már az összegképlet alapján is kizárható az, hogy benzolszármazékról lenne szó.
4.4. A funkciós csoportok kimutatása

Egy molekula összegképletének meghatározása után a következő feladat a molekulában je​lenlévő funkciós csoportok kimutatása. Erre a célra alkalmasak az egyes funkciós csopor​tok​ra jellemző tesztreakciók. 

Ilyen tesztreakció például a bróm addíciója az alkénekre. A bróm szén-tetrakloridos oldata vörös színű. A kettős kötés addícionálja a brómot, így alkének jelenlétében a vörös szín eltű​nik. Hasonló tesztreakciók segítségével  a többi funkciós csoport jelenléte vagy hiánya is ki​mutatható.
A C6H12O6  összegképletű molekula esetében az egyik lehetséges funkciós csoport az alde​hid​csoport, amelynek jellegzetes kimutatási reakciója az ezüsttükör-próba. Ezüst-oxid am​móniás oldatából ugyanis aldehid jelenlétében a fémezüst kiválik a kémcső falára. Az aldehid​csoport kimutatása egyúttal a molekula telítetlenségre is választ ad, mert az aldehidben C=O kötés található.     

A klasszikus funkcióscsoport-kimutatási módszerek azonban általában sok anyagot igé​nyel​​nek, és hosszú ideig tarta​nak. A spektrosz​kópiai módszerek viszont gyors meghatáro​zást tesznek lehetővé, kis anyag​mennyiségek felhasználásával. A tömegspektrometria, az infra​vörös spektroszkópia és az NMR spektroszkópia a leg​gyakrabban alkalmazott spektroszkópiai módszerek a szerves ké​miában.

A leghatékonyabb eljárás e módszerek együttes alkalmazása. Ilyen esetekben a tömeg​spek​tro​metria elsősorban az összegképlet megállapítására, az infravörös spektroszkópia a funk​ciós csoportok jelenlétének vagy hiányának kimutatására, míg az NMR spektroszkópia a szénváz szerkezetének megállapítására szolgál.

4.5. A tömegspektrometria

A tömegspektrométerben elektronsugár segítségével elektront szakítanak le a molekulá​ról, így egy pozitív töltéssel rendelkező gyökion jön létre (ennek során a tömeg alig csökken).
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A gyökionok fragmentálódhatnak, és ezáltal az eredetinél (a molekulaionnál) kisebb tö​megű ionok is képződnek. A készülék mágneses terében a különböző tömegű ionok elválnak egy​mástól, és a megfelelő módon kalibrált készülék segítségével tömegük meghatá​rozható.
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Az ábrán a propán tömegspektruma látható. A vízszintes tengelyen találjuk a tömeg/töltés arányt (m/z). Mivel z = 1, ez egyenlő a tömeggel. A függőleges tengely az egyes fragmen​tumok intenzitását adja meg. A legnagyobb intenzitást 100 %-nak veszik, és a többit ehhez viszonyítják. A propán spektrumában megtalálható a molekulaion (m/z = 44). Ha hidrogé​natomok szakadnak le a molekuláról, a tömeg csökken. Szén-szén kötés hasadása révén alakul ki az etil-kation  (m/z = 29), amely ebben a spektrumban a legnagyobb intenzitású ion.
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A tömegspektrumból a molekulatömeg általában könnyen megállapítható. Adott mole​kulatö​meghez azonban többféle összegképlet is tartozhat. Így például a C5H12 és a C4H8O tömege egyaránt 72 körüli érték. A C5H12 pontos tömege azonban 72,0939, míg a C4H8O esetében a pontos érték 72,0575. Nagyfelbontású tömegspektrométerek ilyen kis különb​sé​ge​ket is képe​sek érzé​kelni, és így az összegképleteket meg lehet állapítani.

Az összegképletből fontos információkat lehet megtudni a vegyület lehetséges szerkezetét illetően. A C6H12  összegképlet esetében például 14 hidrogén kellene ahhoz, hogy a molekula telített legyen. A fenti összegképlet alapján ennél két hidrogénnel kevesebb van jelen, azaz egy​szeresen telítetlen molekuláról van szó. Az adott esetben ez nyíltláncú alkén vagy ciklo​alkán lehet.

A C5H10O összegképlet szintén egyszeresen telítetlen molekulára utal. Emiatt valószínű a karbonilcsoport jelenléte (aldehid vagy keton), esetleg C=C kettős kötést is tartalmazó alko​holról vagy éterről, vagy gyűrűs alkoholról lehet szó. Azaz az ös​szegképlet jelentős mérték​ben korlátozza a lehetséges vegyülettípusok számát.
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A tömegspektrometria azonban nemcsak még ismeretlen szerkezetű vegyületek összeg​kép​le​tének megállapítására használható, hanem alkalmas már ismert szerkezetű vegyületek azo​nosítására is. Erre az azonosításra a molekulaion fragmentálódása ad lehetőséget. Az ugyan​is, hogy a fragmentálódás során milyen tömegű és milyen intenzitású ionok jönnek létre, ugyanúgy jellemző egy adott molekulára, ahogy az ujj​lenyomat is jellemző egy adott sze​mélyre. Ezért aztán felveszik a szerves vegyületek tömegspektrumait, és ezeket számítógé​pes adatbázisokban tárolják, ugyanúgy, mint az ujj​le​nyo​matokat. A szóban forgó vegyület tömeg​spektrumát az adatbázissal összehasonlítva, a szá​mítógép kivá​lasztja a leg​jobban egyező spektrumokat. Az ilyen azonosítás feltétele azonban az, hogy az adatbázis tartal​mazza az adott vegyület spektrumát, mint ahogy a személy​azo​nosításnak is feltétele az, hogy az ujj​lenyomat megtalálható legyen az adatbázisban.  
Nagyon hatékony eszköz szerves vegyületek vizsgálatára a gázkromatográffal összekap​csolt tömegspektrométer, a GC-MS készülék. Ennél a berendezésnél a gázkromatográf szét​választja a többkomponensű elegyet, a tömegspektrométer pedig lehetővé teszi az egyes kom​po​nensek azonosítását.

4.6. Az infravörös spektroszkópia

Egy kémiai kötés kölcsönhatásra képes a megfelelő frekvenciájú infravörös sugárzással. A kölcsönhatás mértéke jellemző az adott kötésre, és a különböző kötések általában külön​böző frekvenciáknál lépnek kölcsönhatásba az infravörös sugárzással. Az IR spektrum fel​vétele az infravörös spektrofotométerrel történik.

A készülékben az infravörös sugárzást átvezetik a szerves anyagon, majd egy érzékelő de​tektor segítségével megállapítják, hogy a szerves molekula a sugárzás mekkora részét nyelte el. Az áthaladó IR sugárzás frekvenci​áját változtatva, a mérést a 700 cm-1 és az 5000 cm-1 kö​zötti tartományban szokták elvégezni. Az elnyelést a frek​vencia függvényében ábrázoló gör​bét nevezik infravörös spektrumnak. Az ábrán a ciklopentanon IR spektruma látható.
Az IR spektrumokat leginkább jellemző érték az elnyelési maximumokhoz tartozó frek​vencia, de a csúcsok nagysága (nagy, közepes vagy gyenge) és alakja (széles vagy éles) is fontos adat lehet.
Egy IR spektrum kiértékelése alapvetően kétféle módon történhet. Az egyik azon ala​pul,  hogy az a frekvencia, amelynél az egyes kémiai kötések kölcsönhatásba lépnek az IR sugár​zással, az adott kötésre jellemző érték, és első közelítésben független attól, hogy a kötés mi​lyen molekulában fordul elő. Ez lehetőséget ad egy adott kötés jelenlétének megállapítá​sára.
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A ciklopentanon IR spektruma

Ismert vegyületek spektrumainak elemzése révén kiválasztották azokat az elnyelése​ket, ame​lyek jellemzőek az egyes funkciós csoportokra, tehát mindig megjelennek, amikor a funkciós csoport jelen van, de hiányoznak, ha nincs jelen. Az egyes funkciós csoportokra jel​lemző el​nyelések táblázatokban találhatók meg. Mivel a kémiai környezet bizonyos mér​ték​ben befo​lyásolhatja az elnyelési frekvenciákat, ezekben a tábláza​tok​ban azt a tarto​mányt szokták meg​adni, amelyen belül jelenik meg az adott elnyelés a kü​lön​böző molekulák​ban.

Egy C=O csoport jelenlétében például intenzív elnyelés jelenik meg 1800 és 1700 cm-1 kö​zött. Ez az elnyelés természetesen megjelenik a ciklopentatnon spektrumában is.  

Az értékelést a legfontosabb funkciós csoportok jelenlétének (vagy hiányának) megálla​pí​tásával célszerű kezdeni. 

Az összegképlet és az IR spektrum együttes alkalmazása megkönnyíti a szerkezet felderíté​sét. Ha például az IR spektrum karbonilcsoport jelenlétére utal, de az összegképletben csak egy oxigén található, aldehid vagy keton lehet csak a vizsgált vegyület.   

Az értékelés másik módja azon alapul, hogy az egyes kötések a különböző molekulákban eltérő kémiai környezetben találhatók, azaz nem valószínű, hogy két molekula IR spektruma teljesen azonos legyen. Ezért egy adott IR spektrum is tekinthető a molekula ujj​lenyomatának. Ebben az esetben is úgy járnak el, hogy a spektrumot összehasonlít​ják a számítógépes adat​bázisokban található spektrumokkal, és kivá​lasztják a leginkább hasonló spektrumokat.
Az első módszer tehát csak azt mondja meg, milyen funkciós csoportok vannak a mole​kulában, de azt nem, hogy konkrétan melyik vegyületről van szó, viszont ismeretlen szerke​zetű vegyületek esetében is alkalmazható. 

A második módszer esetében azt is meg tudjuk mondani, hogy melyik vegyületről van szó, viszont csak ismert szerkezetű vegyületek esetében alkalmazható, és ebben az esetben is csak akkor, ha az adott vegyület spektruma megtalálható az adatbázisokban.   
4.7. NMR spektroszkópia

Az NMR a Nuclear Magnetic Resonance (magmágneses rezonancia) rövi​dí​tése. Az NMR spek​trosz​kópia olyan atomok esetében alkal​mazható, amelyek atommagjai mágneses momen​tummal rendelkeznek. A szerves kémia számára a 1H és a 13C atomok NMR spektrumai adják a legfontosabb információkat.

Ha a hidrogénatomokat mágneses térbe helyezzük, az atommagok mágneses momen​tumai vagy párhuzamosok lesznek a külső mágneses tér irányával, vagy azzal ellentétesen helyez​kednek el. A két beállási lehetőség között energiakülönbség van. Ha megfelelő energiájú elektro​mág​neses sugárzás éri az atommagokat, azok a magasabb energiájú állapotba kerül​nek, és eköz​ben az elektromágneses sugárzás egy része elnyelődik.

Egy csupasz atommag mindig ugyanannál a térerőnél nyelne el. Az atommagot azonban elektronfelhő veszi körül, amely árnyékoló hatást fejt ki, és lecsökkenti az elektromágneses mező hatását az atommag közelében. Ennek megfelelően az elnyeléshez annál nagyobb külső térerőre van szükség, minél nagyobb az elektronsűrűség a mag körül.
Az elektronsűrűség viszont függ attól, hogy az atommag milyen kémiai környezetben található. Elektronvonzó csopor​tok jelenléte például csökkenti az elektronsűrűséget a mag körül, azaz az elnyelés már kisebb külső térerőnél is végbemegy. Mivel tehát az elynyelés pontos helye a kémiai környe​zettől függ, egy 1H-NMR spektrum elvileg annyi jelet tartalmaz, ahány kémiailag különböző hidrogén van jelen a molekulában.

A metil-acetát molekulájában például kétfajta hidrogén található, hiszen a két metilcsoport hidrogénjei nem azonos kémiai környezetben találhatók (az egyes metilcsoportok három hid​rogénje természetesen kémiailag azonos egymással).
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Ennek megfelelően a metil-acetát 1H-NMR spektrumában két jel megjelenése várható: 
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A metil-acetát 1H-NMR spektruma

Mivel az egyes protonfajták jelei között a különbség nagyon kicsi, nehéz megadni az egyes protonokhoz tartozó térerő pontos értékét. Ezért azt a megoldást alkalmazzák, hogy minden mintához hozzáadják a tetrametilszilánt (CH3)4Si vagy röviden TMS), és az egyes protonok és a TMS jele közötti távolságot mérik, azaz a TMS jele lesz a spektrum nulla pontja.

A hertzben megadott távolság annál nagyobb, minél nagyobb a mágneses térerő. Az alábbi módon definiált kémiai eltolódás (() számértéke viszont már füg​getlen az alkalmazott térerő​től. 

[image: image11.wmf]MHz

,

ja

frekvenciá

tér

neses

elektromág

az

Hz

,

távolsága

jelének

TMS

a

és

proton

a

eltolódás

kémiai

=


A fenti definíció szerint a kémiai eltolódást a külső tér frekvenciájának milliomod részében adjuk meg (ppm). Minél nagyobb a kémiai eltolódás számértéke, annál kevesebb elektron található a hidro​gén körül, azaz annál nagyobb az elektronvonzó effektus. Az egyes proton​fajtákra jellemző ké​miai eltolódásértékek táblázatokban találhatók meg.
A táblázatos adatok alapján azt lehet látni, hogy a metil-acetát 1H-NMR spektrumában a H-C-O proton jele ( = 3-4 között várható, míg a HSYMBOL 45 \f "Symbol"CSYMBOL 45 \f "Symbol"C=O proton jele ( = 1.9-3 között jelenik meg. Ennek alapján a metil-acetát spektrumában a bal oldali jel a H-C-O proto​nokhoz, míg a jobb oldali a HSYMBOL 45 \f "Symbol"CSYMBOL 45 \f "Symbol"C=O protonokhoz tartozik. 
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Mivel az 1H-NMR csú​csok területe arányos a protonok számával, a területarányokból a hid​rogének számará​nya is meghatározható. Az NMR-készülékek elvégzik a görbe alatti területek integrálását is, így a spektrumok az integrálgörbéket is tartalmazzák. A területarányok a lép​csőmagasságokkal arányosak. Amennyiben ismert a molekula összegképlete, az ará​nyok​ból az egyes hidrogénfajták száma is megkapható. 
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A metil-acetát 1H-NMR spektrumának intergrálgörbéje

A metil-acetát 1H-NMR spektrumában például az látszik, hogy a két lépcső azonos ma​gas​ságú, ami megfelel annak, hogy a molekula mindkét metilcsoportjában három-három hidro​gén található. 

A 1H-NMR spektroszkópiában azonban ritkák az eddigiekhez hasonló egyszerű spektru​mok. Sokkal gyakoribb az, hogy az egyes NMR jelek felhasadnak. Ez a jelenség akkor lép fel, ha a szom​szédos szénatomokon is vannak hidrogének. Ezt a jelenséget nevezik spin-spin felhasa​dás​nak. A felhasadás jellege a legtöbb esetben az "n+1" szabály alapján írható le. Ez azt mondja ki, hogy ha a szomszédos szénatomokon n számú hidrogén található, akkor a vizs​gált proton jele n+1 számú csúccsá hasad fel. Azaz, akkor nincs felhasadás, ha az  n = 0, vagyis nincs hidrogén a szomszédos szénatomon. A fel​​hasadás jellege azért fontos információ, mert felvilágosítást ad a szomszédos szén​atomokon ta​lál​ható hidro​gének számáról, azaz a szénváz szerkezetéről.  
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Az etil-jodid 1H-NMR spektruma
Az etil-jodidban például a metilcsoport melletti szénatomon 2 hidrogén ta​lál​ható, ezért a spektrumban a CH3-csoport jele tripletté hasad fel (2+1=3). Ugyanakkor a CH2-csoport melletti szén​​atomon 3 hidrogén foglal helyet, ezért ez a csoport kvadrupletté hasad fel (3+1= 4). Az ilyen jellegű felhasadás jellemző az olyan atomokhoz kapcsolódó etil-csoportokra, amelyek​hez nem kapcsolódnak hidrogének. Az etil-csoport jelenlétét megerősíti az is, ha a lépcsőmagasságok aránya kettő a háromhoz.
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Az etil-jodid 1H-NMR spektrumának integrálgörbéje
Egy felhasadt csúcson belül az egyes részcsúcsok közötti távolságot csatolási állandónak ne​vezik. Az egyes térizomerek, például a cisz- és a transz-izomerek csatolási állandói ál​ta​lá​ban különböznek, ezért a csatolási állandók sok esetben szolgáltatnak fontos informá​ció​kat az egyes molekulák térszerkezetéről.

A 13C-NMR spektrumok hasonló módon értékelhetők, mint a 1H-NMR spektrumok. A 13C-NMR spektrumban a kémiailag különböző környezetben lévő szénatomok jelennek meg kü​lönböző kémiai eltolódásoknál. A kémiai eltolódás értékéből következtetni lehet a környe​zet jellegére is; minél elektronegatívabb atomok kapcsolódnak a szénhez, annál na​gyobb a kémiai elto​lódás, amint az jól látszik a ciklopentanon 13C-NMR spektrumban.  
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A ciklopentanon 13C-NMR spektruma
4.8. Az ultraibolya spektroszkópia

Az ultraibolya spektroszkópia kisebb jelentőségű spektroszkópiai módszer a szerves ve​gyü​letek szerkezetmeghatározására, de a konjugált kettős kötéseket tartalmazó molekulák szer​ke​zetének megállapításához mégis fontos információkat szolgáltathat.
Az ultraibolya spektru​mokat a 200 és a 400 nm közötti tartományban szokás felvenni, és maga az UV spektrum álta​lában olyan egyszerű szokott lenni, mint az aceton alábbi UV-spektruma.  
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Az alkének esetében az elnyelés 200 nm alatt van, és csak a kon​​jugált kettős kötések jelennek meg 200 és 400 nm között, és annál nagyobb hullám​hossz​nál, minél több kettős kötés vesz részt a konjugációban.

                                                                                                                                  (max
 Etén                               
[image: image18.wmf]C

H

2

C

H

2

                                                                            171

 Buta-1,3-dién              
[image: image19.wmf]C

H

2

C

H

C

H

C

H

2

                                                               217

 Hexa-1,3,5-trién         
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 Okta-1,3,5,7-tetraén     
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Ha elég sok konjugált kettős kötés van egy molekulában, az elnyelés maximuma áttolódik a lát​ható tartományba (400-800 nm), és a vegyület színessé válik.
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A béta-karotinban például 11 kettős kötés van, és 455 nm az elnyelés maximuma, ami azt jelenti a vegyület elnyeli a látható fény  400 és 500 nm közötti tartományát, ami a kék színnek felel meg, és a megmaradó sugár​zás miatt lesz narancsvörös színű a molekula.  
4.9. A spektrumok együttes alkalmazása

A leghatékonyabb eljárás a spektroszkópiai módszerek együttes alkalmazása. Ilyen esetekben a tömegspektrometria elsősorban az összegképlet megállapítására, az infravörös spektroszkó​pia a funkciós csoportok jelenlétének vagy hiányának kimutatására, míg az NMR spektro​szkópia a szénváz szerkezetének megállapítására szolgál. Legyen például az általunk meg​oldandó feladat a pentán-3-on szerkezetének megállapítása.
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                                                              Pentán-3-on

1. lépés. A vegyület tömegspektrumából megállapítjuk, hogy az összegképlet C5H10O.

2. lépés. Az öt szénatom jelenléte miatt a telítettséghez szükséges hidrogének száma 12, de a molekula ennél kettővel kevesebbet tartalmaz, ami egyszeres telítetlenségnek felel meg. Az egyszeres telítetlenség és az egy oxigén jelenléte miatt a molekula nagy valószínűséggel lehet aldehid vagy keton. 

3. lépés. Azt, hogy aldehidről vagy ketonról van-e szó, az IR spektrum vizsgálata alapján könnyű megmondani. Az intenzív C=O sáv ugyanis a spektrum egyik legjellemzőbb el​nye​lése, és aldehidek és ketonok esetében 1705 és 1740 cm-1 között várható a megjelenése, (a pi​ros​​sal jelzett elnyelés az ábrán).
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                  Egy keton C=O sávja az IR spektrumban

Az aldehidek C=O sávja 1720 és 1740 cm-1 között, míg a ketonoké az 1705 és 1725 cm-1 kö​zötti tar​tományban szokott megjelenni. A kis különbség miatt sokszor nem lehet a két mole​kula​fajtát ez alapján megkülönböztetni.
Egy aldehid spektrumában azonban megjelenik az aldehi​dekre jellemző kettős C-H sáv is 2850 és 2750 cm-1 körül, míg a ketonok eseté​ben ez hi​ányzik. Ennek az elnyelésnek azonban kicsi az intenzitása.

4. lépés.  Az aldehidek és a ketonok azonban nagyon könnyen megkülönböztethetők a 1H- NMR spekt​rumaik alapján. Az aldehid hidrogénjének ugyanis nagy a kémiai eltolódása (( = 9,8),  és abban a tartományban más hidrogén nem jelenik meg. 
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Az acetaldehid 1H-NMR spektruma 
A vizsgált molekulánk  1H-NMR spektrumában azonban az aldehid protonja nem jelent meg, ezért egyértelműen csak ketonról lehet szó.

5. lépés.  Ezt követően megállapítjuk, hogy az adott összegképletnek hányféle szerkezetű ke​ton felel meg. Az adott esetben háromféle keton jöhet szóba.   
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                Pentán-2-on                              Pentán-3-on                           3-Metilbután-2-on                             

6. lépés. Ezek a ketonok a szénváz szerkezetében különböznek egymástól. Az NMR spek​tru​mok viszont éppen a szénváz szerkezetének megállapítására használhatók.
A pentán-2-on négy​fajta, kémiailag különböző protont tartalmaz. Ráadásul az egyik metilcsoportja nem hasad fel, mert nincs hidrogén a szomszédos szénatomon. A másik metil viszont tripletté hasad a két szomszédos hidrogén miatt. Ugyancsak triplettet ad az egyik CH2-csoport is.
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A pentán-2-on 1H-NMR spektruma 
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A pentán-3-on 1H-NMR spektruma 
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A 3-metilbután-2-on 1H-NMR spektruma 

Mivel a lehetséges három keton 1H-NMR spektrumai különböznek egymástól, egyértelműen megállapítható, hogy a pentán-3-on a keresett vegyület.
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