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Spektroskopi massa
 tutorial

Page 2
						

Pendahuluan
 • Kebanyakan teknik spektroskopi timbul dari penyerapan energi oleh molekul
 • Spektrometri massa mempunyai konsep yang berbeda dengan konsep spektroskopi pada umumnya

Page 3
						

• Dalam spektrometri massa, molekul-molekul organik dalam keadaan gas (teruapkan) dibombardir dengan elektron yang berenergi cukup untuk mengalahkan potensial ionisasi awal senyawa organik (185 – 300 kkal/mol)
 • Tumbukan yang terjadi menyebabkan lepasnya sebuah elektron molekul membentuk ion positif radikal/kation radikal, disebut ion molekuler
 • Ion molekuler yang tidak stabil ini selanjutnya pecah menjadi fragmen kecil baik berbentuk radikal bebas maupun ion lainnya yang lebih kecil

Page 4
						

M M+.
 M+. m1+ + m2 atau m1
 + + m2

Page 5
						


Page 6
						

Spektra Massa
 • Plot antara massa ion (m/z) (sumbu x) versus intensitas sinyal/ banyaknya ion (sumbu y)
 • Puncak tertinggi disebut puncak dasar (base peak) (100%)
 • Puncak yang menunjukkan kation radikal yang tak terfragmentasi disebut puncak induk atau ion molekuler (M+)

Page 7
						

Elektron manakah yang diserang terlebih dahulu ?
 (skala prioritas)
 I. Atom yang mempunyai pasangan elektron bebas (O,N, Cl, Br, dsb)
 II. Elektron phi pada ikatan rangkap (C=C)
 III. Elektron sigma pada ikatan tunggal (C-H lebih mudah dari pada C-C)

Page 8
						

Mekanisme Fragmentasi
 • HOMOLISIS
 • HETEROLISIS
 • HEMIHETEROLISIS
 Perhatikan bentuk anak panah!!
 X Y X + Y
 X Y X + Y
 X Y Y+X
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contoh
 • Etana
 • Propana
 • Butana
 • Propena
 • 1-butena
 • metanol

Page 10
						

Contoh : senyawa metana
 • Metana menghasilkan puncak dasar pada m/z = 16 dan fragmen-fragmen pada m/z = 15 and 14

Page 11
						

• Spektra massa propana lebih kompleks karena molekul ini dapat terpecah dengan berbagai cara
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2,2-dimetil propana

Page 14
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heksana

Page 16
						


Page 17
						

Fragmentasi keton dan aldehida
 • A C-H that is three atoms away leads to an internal transfer of a proton to the C=O, called the McLafferty rearrangement
 • Carbonyl compounds can also undergo cleavage

Page 18
						


Page 19
						

Kelimpahan isotop

Page 20
						

Yang mempengaruhi fragmentasi
 • Efek percabangan
 • Efek suatu heteroatom atau gugus karbonil
 • Pelepasan sebuah molekul kecil
 • Penataan ulang McLafferty

Page 21
						

Efek percabangan
 • Percabangan dalam suatu rantai menghasilkan fragmentasi yang terjadi terutama pada cabang, karena radikal ion sekunder dan karbokation sekunder lebih stabil daripada padanan primernya
 H3C CH
 CH3
 + CH3 CH3+
 H3C CH
 CH3
 +
 CH3+
 H3C CH
 CH3
 +
 sangat sedikit
 (sekunder)
 (primer)

Page 22
						

Efek heteroatom atau gugus karbonil
 • Fragmentasi ion molekuler terjadi pada posisi (pemecahan )

Page 23
						

Spektra massa alkohol
 • Alkohol mengalami pemecahan (pada ikatan di sebelah C-OH)
 • Juga dapat mengalami pelepasan molekul netral H-OH menghasilkan C=C

Page 24
						

Spektra massa Amina
 • Amina mengalami pelepasan menghasilkan suatu radikal

Page 25
						

pelepasan molekul kecil
 • Molekul-molekul kecil yang stabil seperti H2O, CO2, CO dan C2H4 dapat terlepas dari dalam sebuah ion molekuler.

Page 26
						

Penataan ulang McLafferty
 • Bila terdapat sebuah atom H pada posisi terhadap gugus karbonil dalam ion molekuler, maka dapat terjadi penataan ulang McLafferty. Dalam penataan ulang ini, akan terlepas suatu alkena

Page 27
						

Kontribusi isotop
 • C12 – 98,89%• C13 – 1,11%• H1 – 99,99%• H2 – 0,01%• N14 – 99,64%• N15 – 0,36%• O16 – 99,76%• O17 – 0,04%• O18 – 0,20%
 • Cl35 – 75,53%• Cl37 – 24,47%• Br79 – 50,52%• Br81 – 49,48%• I127 – 100%• F19 – 100%
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Contoh spektra
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Page 32
						

Aturan Nitrogen
 • Bila BM bernilai ganjil, maka dalam molekul terdapat atom Nitrogen berjumlah ganjil
 • Bila BM bernilai genap, maka dalam molekul tidak terdapat atom Nitrogen, atau apabila ada atom Nitrogen maka berjumlah genap
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