
有机波谱分析复习题库 

一、名词解释
1、摩尔吸光系数； 
2、非红外活性振动；分子在振动过程中不发生瞬间偶极矩的改变。
3、弛豫时间；高能态的核放出能量返回低能态，维持低能态的核占优势，产生NMR谱，该过程称为弛豫过程，所需要的时间叫弛豫时间。
4、碳谱的γ-效应；当取代基处在被观察的碳的γ位，由于电荷相互排斥，被观察的碳周围电子云密度增大，δC向高场移动。
5、麦氏重排；具有γ－氢原子的不饱和化合物，经过六元环空间排列的过渡态，γ－氢原子重排转移到带正电荷的杂原子上，伴随有Cα－Cβ键的断裂。
6、fermi共振：红外测定中，当一振动的倍频或组频与另一振动的基频接近时，由于发生相互作用而产生很强的吸收峰或发生裂分，这种现象称为Fermi共振。
7、基频峰：分子吸收一定频率的红外线，若振动能级由基态跃迁至第一激发态时，所产生的吸收峰称为基频峰。 
8、振动自由度： 
9、指纹区：在红外光谱图中1350~400cm-1(8~25μm)的低频率区称为指纹区
10.化学位移：用核磁共振仪可以记录到有关信号，处在不同化学环境中的氢原子因产生共振时吸收电磁波的频率不同，在谱图上出现的位置也不同，各类氢原子的这种差异被称为化学位移。

二、单项选择题
1.频率（MHz）为4.47×108的辐射，其波长数值为（A）
A、670.7nm B、670.7μC、670.7cm D、670.7m
2.紫外-可见光谱的产生是由外层价电子能级跃迁所致，其能级差的大小决定了（ ）
A、吸收峰的强度B、吸收峰的数目
C、吸收峰的位置D、吸收峰的形状
3.紫外光谱是带状光谱的原因是由于（D）
A、紫外光能量大B、波长短C、电子能级差大
D、电子能级跃迁的同时伴随有振动及转动能级跃迁的原因
4.化合物中，下面哪一种跃迁所需的能量最高（A）
A、σ→σ*B、π→π*C、n→σ*D、n→π*
5.π→π*跃迁的吸收峰在下列哪种溶剂中测量，其最大吸收波长最大（A）
A、水B、甲醇C、乙醇D、正己烷
6.下列化合物中，在近紫外区（200～400nm）无吸收的是（ ）
A、[image: shan]B、[image: shan]C、[image: shan]D、[image: shan]
7.下列化合物，紫外吸收λmax值最大的是（ ）
A、[image: shan]B、[image: shan]C、[image: shan]D、[image: shan]
8.CH3—CH3的哪种振动形式是非红外活性的（A）

A、υC-C B、υC-H C、δasCH D、δsCH
9.[image: shan]化合物中只有一个羰基，却在1773cm-1和1736 cm-1处出现两个吸收峰，这是因为（C）
A、诱导效应B、共轭效应C、费米共振D、空间位阻
10.一种能作为色散型红外光谱仪的色散元件材料为（ ）
A、玻璃B、石英C、红宝石D、卤化物晶体
11.预测H2S分子的基频峰数为（B）
A、4 B、3 C、2 D、1
12.下列官能团在红外光谱中吸收峰频率最高的是（D）
A、[image: shan]B、—C≡C—C、[image: shan]D、—O—H
13.          中三键的IR区域在（B）
A 3100~3300cm-1 B 2260~2240cm-1
C 2100~2000cm-1 D 1475~1300cm-1
14.偕三甲基(特丁基)的弯曲振动的双峰的裂距为（D）
A 10~20 cm-1 B15~30 cm-1 C 20~30cm-1 D 30cm-1以上
15.化合物中，下面哪一种跃迁所需的能量最高（A）
A、σ→σ*B、π→π*C、n→σ*D、n→π*
16.二氟甲烷质子峰的裂分数和强度比是（ ）
A单峰，强度比1
B双峰，强度比1：1
C三重峰，强度比1：2：1
D四重峰，强度比1：3：3：1
17.下述化合物中的两氢原子间的4J值为：（B）


A、0-1Hz B、1-3Hz C、6-10Hz D、12-18Hz
18.下述化合物氢谱中的甲基质子化学位移范围为：（ ）


A、0-1ppm B、2-3ppm C、4-6ppm D、6-8ppm
19.在低级偶合的AX系统中共有（C）条谱线。
A、2 B、3 C、4 D、5
20.下述化合物碳谱中的甲基碳的化学位移范围为：（ ）


A、10-50ppm B、50-70ppm C、100-160ppm D、106-200ppm
21、波长为670.7nm的辐射，其频率（MHz）数值为（A）
A、4.47×108 B、4.47×107 C、1.49×106 D、1.49×1010
22、紫外光谱的产生是由电子能级跃迁所致，能级差的大小决定了（C）
A、吸收峰的强度B、吸收峰的数目C、吸收峰的位置D、吸收峰的形状
23、紫外光谱是带状光谱的原因是由于（C）
A、紫外光能量大
B、波长短
C、电子能级跃迁的同时伴随有振动及转动能级跃迁的原因
D、电子能级差大
24、化合物中，下面哪一种跃迁所需的能量最高？（ ）
A、σ→σ﹡B、π→π﹡C、n→σ﹡D、n→π﹡
25、n→π﹡跃迁的吸收峰在下列哪种溶剂中测量，其最大吸收波长最大。（D）
A、水B、甲醇C、乙醇D、正已烷
26、CH3-CH3的哪种振动形式是非红外活性的。（ ）
A、νC-C B、νC-H C、δasCH D、δsCH
27、[image: ]化合物中只有一个羰基，却在1773cm-1和1736cm-1处出现两个吸收峰，这是因为：
（C）A、诱导效应B、共轭效应C、费米共振D、空间位阻
28、一种能作为色散型红外光谱仪的色散元件材料为：（D）
A、玻璃B、石英C、红宝石D、卤化物结体
29、预测H2S分子的基频峰数为：（B）
A、4 B、3 C、2 D、1
30、若外加磁场的强度H0逐渐加大时，则使原子核自旋能级的低能态跃迁到高能态所需的能量是如何变化的？（B）
A、不变B、逐渐变大C、逐渐变小D、随原核而变
31、下列哪种核不适宜核磁共振测定（ ）
A、12C B、15N C、19F D、31P
32、苯环上哪种取代基存在时，其芳环质子化学位值最大（D）
A、–CH2CH3 B、–OCH3 C、–CH=CH2 D、-CHO
33、质子的化学位移有如下顺序：苯（7.27）>乙烯(5.25)>乙炔(1.80)>乙烷(0.80)，其原因为：（D）
A、诱导效应所致B、杂化效应所致
C、各向异性效应所致D、杂化效应和各向异性效应协同作用的结果
34、确定碳的相对数目时，应测定（D）
A、全去偶谱B、偏共振去偶谱C、门控去偶谱D、反门控去偶谱
35、1JC-H的大小与该碳杂化轨道中S成分（ ）
A、成反比B、成正比C、变化无规律D、无关
36、在质谱仪中当收集正离子的狭缝位置和加速电压固定时，若逐渐增加磁场强度H，对具有不同质荷比的正离子，其通过狭缝的顺序如何变化？（B）
A、从大到小B、从小到大C、无规律D、不变
37、含奇数个氮原子有机化合物，其分子离子的质荷比值为：（B）
A、偶数B、奇数C、不一定D、决定于电子数
38、二溴乙烷质谱的分子离子峰（M）与M+2、M+4的相对强度为：（C）
A、1:1:1 B、2:1:1 C、1:2:1 D、1:1:2
39、在丁酮质谱中，质荷比值为29的碎片离子是发生了（B）
A、α-裂解产生的。B、I-裂解产生的。C、重排裂解产生的。D、γ-H迁移产生的。
40、在四谱综合解析过程中，确定苯环取代基的位置，最有效的方法是（C）
A、紫外和核磁B、质谱和红外C、红外和核磁D、质谱和核磁

三、填空题
1.13CNMR化学位移δ值范围约为            。
2.FID信号是一个随    时间 t      变化的函数，故又称为    时畴        函数；
3.1HNMR化学位移δ值范围约为   0~14        。
4.自旋量子数I=0的原子核的特点是 不显示磁性 ,不产生核磁共振现象   
5.甲苯的宽带质子去偶的13C NMR谱中应出现   条谱线
6.质谱(MS)主要用于测定化合物中的 分子量 
7.在双键、芳环的β键上容易发生β断裂，生成的   与双键、芳环共轭稳定。
8.若外加磁场的强度H0逐渐加大时，则使原子核自旋能级的低能态跃迁到高能态所需的能量      。
9.紫外可见光谱的产生是由外层价电子能级跃迁所致，其能级差的大小决定了吸收峰的位置。
10.卤化物晶体是一种能作为色散型红外光谱仪的色散元件材料。


四、解析题
1. 样品分子在质谱仪中发生的断裂过程，会形成具有单位正电荷而质荷比（m/z）不同的正离子，当其通过磁场时的动量如何随质荷比的不同而改变？其在磁场的偏转度如何随质荷比的不同而改变？

2. 在质谱仪中当收集正离子的狭缝位置和加速电压V固定时，若逐渐增大磁场强度H，对具有不同荷比的正离子，其通过狭缝的顺序如何确定？　

3. 试确定具有下述分子式的化合物，其形成的分子离子具有偶数电子还是奇数电子？
（1）C3H8   （2）CH3CO   （3）C6H5COOC2H5   （4）C6H5NO2

4. 试确定下述已知质何比离子的可能存在的化学式：
（1）m/z为71，只含C、H、O三种元素
（2）m/z为57，只含C、H、N三种元素
（3）m/z为58，只含C、H两种元素



五、简答题
1. 写出丙烷分子离子的碎裂过程，生成的碎片是何种正离子，其m/z是多少？

2. 试解释溴乙烷质谱图中m/z分别为29、93、95三峰生成的原因？

3. 有一化合物其分子离子的m/z为120，其碎片离子的m/z为105，问其亚稳离子的m/z是多少？

4. 下述断裂过程：[image: bpfxlx1]所产生的亚稳离子，其m/z是多少？

六、分析解答
1. 某酯（M=116）的质谱图上呈现m/z（丰度）分别为57（100%）、43（27%）和29（57%）的离子峰，试确定其为下述酯中的哪一种。
 （1）（CH3）2CHCOOC2H5   （2）CH3CH2COOCH2CH2CH3    （3）CH3CH2CH2COOCH3

2. 某化合物（M=138）的质谱图中呈现m/z为120的强离子峰，试判断其为下述两种化合物中的哪一种？
（1）[image: bpfxlx4]     （2）[image: bpfxlx5]

3. 某酯（M=150）的质谱图中呈现m/z为118的碎片峰，试判断其为下述两种化合物中的哪一种？
（1）[image: bpfxlx6]   （2）[image: bpfxlx7]

4. 已知某取代苯的质谱图如下图所示，试确定下述4种化合物的哪一种结构与谱图数据相一致？（主要考虑m/z分别为119，105和77的离子峰）
（1）[image: bpfxlx8]   （2）[image: bpfxlx9]   （3）[image: bpfxlx10]    （4）[image: bpfxlx11]



[bookmark: _GoBack]有机波谱分析复习资料参考答案

四、解析题
1.  m/z值愈大，动量也愈大；m/z值愈大，偏转度愈小。
2.  [image: bpfxlx24] ，因r和V为定值，m/z比值小的首先通过狭缝
　　
3.（1）C3H8+·（2）CH3CO+（3）C6H5COOC2H5+· (4)C6H5NO2+
4.（1）C4H7O或C3H3O2  （2）CH3N3或C2H5N2或C3H7N  （3）C4H10

五、简答题
1.   [image: bpfxlx34] m/z  29
　[image: bpfxlx35] m/z  15
2.  
3.  [image: bpfxlx38]
4. m1 = 105, m2 = 77, [image: bpfxlx40]

六、分析解答
1. 为（2）CH3CH2COOCH2CH2CH3
　   由于α开裂生成：[image: bpfxlx54] m/z57；C3H7+  m/z43；C2H5+   m/z29
　
2. 为（1）
[image: bpfxlx55]
3. （1）
   [image: bpfxlx56]
（2）
[image: bpfxlx57]
　
4. 结构（4）与谱图相一致
m/z119相当于苄基离子开裂失去CH3
m/z105相当于苄基离子开裂失去C2H5
m/z77为乙烯基开裂后的产物C6H5+

第 1 页 共 8 页

image5.png




image6.png




image7.png
Y

VA




image8.png
Pavav




image9.png





image10.wmf
C

N

R


image11.png




image12.png
SN-H





image13.wmf
H

H



image14.wmf
C

C

H

3

O



image15.png




image16.png
CeHS + co





image17.png




image18.png
ot




image19.png




image20.png
CHy

COOCH;




image21.png




image22.png




image23.png




image24.png




image25.png
mie(miz) =




image26.png
CH3CHy +CH; ——=CH;CHy* +CHs




image27.png
CH3CHy* + CHz —— CH3CH; - + CH3"




image28.png
m)' _ (109*
” 120

i

=919





image29.png
e f)_ D2
” 105

=565





image30.png




image31.png




image32.png




image33.png
miz=118

+ cHoH




image1.png




image2.png




image3.png




image4.png




