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Chương trình GDPT 2018
CHUYÊN ĐỀ PHỔ HỒNG NGOẠI (IR) VÀ PHỔ KHỐI LƯỢNG (MS)
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Máy quang phổ hồng ngoại.
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Phổ hồng ngoại (IR) của ethanol
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Máy đo phổ khối lượng
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Phổ khối lượng (MS) của ethanol




PHẦN 1: PHỔ HỒNG NGOẠI (IR)
I. CÁC LOẠI BỨC XẠ ĐIỆN TỪ
Cơ sở của phương pháp phổ là quá trình tương tác của các bức xạ điện từ đối với các phân tử vật chất. Khi tương tác với các bức xạ điện từ, các phân tử có cấu trúc khác nhau sẽ hấp thụ và phát xạ năng lượng khác nhau. Kết quả của sự hấp thụ và phát xạ năng lượng này chính là phổ, từ phổ chúng ta có thể xác định ngược lại cấu trúc phân tử.
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Bức xạ điện từ trong vùng khả kiến
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II. SƠ LƯỢC PHỔ HỒNG NGOẠI IR
Bức xạ hồng ngoại là vùng bức xạ nằm giữa vùng ánh sáng nhìn thấy được và vi sóng. Bức xạ hồng ngoại có tần số trong khoảng 430THz - 300GHz, thường được hấp thụ bởi phân tử các hợp chất hữu cơ và chuyển thành năng lượng dao động phân tử. Sự hấp thụ này được lượng tử hóa tạo thành một dãy phổ dao động phân tử. Trong nghiên cứu cấu trúc các hợp chất hữu cơ, thường chỉ sử dụng vùng phổ có số sóng từ 4 000 đến 400cm-1. Tần số hay bước sóng hấp thụ phụ thuộc vào khối lượng của các nguyên tử, các liên kết và cấu trúc của phân tử.




Vị trí các mũi sóng hấp thụ trong phổ hồng ngoại thường được biểu diễn dưới dạng số sóng với đơn vị được sử dụng hiện nay là cm-1. Bước sóng () thường sử dụng đơn vị là cm. Số sóng () là nghịch đảo của bước sóng, đơn vị thường dùng là cm-1. 
	Cường độ của các mũi hấp thụ có thể được biểu diễn bằng hệ số truyền qua (Transmittance, T) hoặc hệ số hấp thụ (Absorbance, A). Sự liên hệ giữa hai đơn vị này thể hiện qua biểu thức: 

A = lg
Cường độ các mũi hấp thụ thường được miêu tả là mạnh, trung bình, yếu.
1. Dao động của phân tử và phổ hồng ngoại
Khi các bức xạ điện từ tương tác với các phân tử vật chất, nếu có sự thay đổi năng lượng thì phân tử có thể hấp thụ hoặc bức xạ năng lượng. Khi các phân tử hấp thụ năng lượng từ bên ngoài có thể dẫn đến các quá trình thay đổi trong phân tử (quay, dao động, kích thích electron phân tử, ...) hoặc trong nguyên tử (cộng hưởng spin electron, cộng hường từ hạt nhân). Khi tương tác với bức xạ điện từ, các phân tử có cấu trúc khác nhau sẽ hấp thụ và phát xạ mức năng lượng khác nhau.
Đối với các bước chuyển năng lượng dao động trong phân tử thường khá nhỏ, tương đương với năng lượng bức xạ hồng ngoại trong thang các bức xạ điện từ. Do đó phổ hổng ngoại còn được gọi là phổ dao động. Tuy nhiên, không phải bất kì phân tử nào cũng có khả năng hấp thụ bức xạ hồng ngoại để cho hiệu ứng phổ dao động. Chỉ có các phân tử khi dao động có khả năng tạo sự thay đổi moment lưỡng cực mới có khả năng hấp thụ bức xạ hồng ngoại. Do vậy, điểu kiện cần để phân tử có thể hấp thụ bức xạ hồng ngoại chuyển thành trạng thái kích thích dao động là phải có sự thay đởi moment lưỡng cực điện khi dao động.
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Dao động hóa trị của phân tử nhiều nguyên tử
Các nguyên tử trong phân tử dao động theo ba hướng gọi là dao động chuẩn của phân tử. Đối với phân tử có cấu tạo nằm trên đường thẳng, số dao động chuẩn của phân tử có N nguyên tử tối đa bằng 3N  - 5 và 3N - 6  đối với phân tử không thẳng.
Đối với phân tử 2 nguyên tử (A-B) thì chuyển động dao động thứ nhất là chuyển động co giãn một cách tuần hoàn của liên kết A - B. Loại dao động này được gọi là dao động hóa trị (dao động co giãn liên kết), tần số dao động này phụ thuộc lực liên kết và khối lượng mỗi nguyên tử theo biểu thức sau:


Trong đó k là hằng số lực hóa trị, phụ thuộc bản chất liên kết cộng hóa trị giữa hai nguyên tử, liên kết càng bền, k càng lớn.

là khối lượng rút gọn, bằng tích khối lượng chia cho tổng khối lượng hai nguyên tử:


Đối với dao động điều hòa, năng lượng dao động có các giá trị gián đoạn:


n là số lượng tử dao động
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Năng lượng cần cung cấp để phân tử chuyển từ trạng thái dao động n lên trạng thái  (n+1) đúng bằng chênh lêch giữa hai mức năng lượng:


Như vậy, để chuyển mức dao động, phân tử sẽ hấp thụ bức xạ có tần số đúng bằng tần số của dao động đó.
Sự chuyển mức dao động từ thấp nhất (n=0) lên mức ngay phía trên (n=1) gọi là chuyển  mức cơ bản. Chuyển mức cơ bản là chuyển mức có xác suất cao nhất và cường độ lớn nhất. Các chuyển mức từ n = 0 lên n=2, n =3,...có xác suất nhỏ hơn và cường độ yếu hơn.
Như vậy:
Nguyên nhân phát sinh các vân phổ hồng ngoại là do phân tử hấp thụ bước sóng hồng ngoại để chuyển mức dao động .
Các bức xạ hồng ngoại bị hấp thụ khi có năng lượng đúng bằng hiệu mức chuyển năng lượng dao động.
Mỗi nhóm nguyê tử sẽ hấp thụ ở một bước sóng hồng ngoại đặc trưng, phụ thuộc vào hằng số lực hóa trị và khối lượng của nguyên tử.
Bức xạ hồng ngoại nào bị hấp thụ càng mạnh thì cường độ càng cao trên phổ hồng ngoại.
Phổ hấp thụ hồng ngoại còn được gọi là phổ dao động.
Đối với phân tử có số nguyên tử lớn hơn 2, trạng thái dao động của phân tử phức tạp hơn. Trong các phân tử này, ngoài các dao động hoá trị như phân tử hai nguyên tử, còn có các dao động biến hình (hay dao động biến dạng), kí hiệu là . Dao động biến dạng là chuyển động vuông góc với đường nối hai nguyên tử trong phân tử. Đối với các phân tử nhiều nguyên tử không thẳng hàng, dao động biến dạng là dao động làm thay đổi góc hoá trị, dao động vuông góc về phía hai mặt phẳng, dao động con lắc.
Mỗi loại dao động còn được phân tử chia thành dao động đối xứng và bất đối xứng.
Ví dụ: 
- Phân tử CO2 cấu trúc thẳng có 3N - 5 = 3x3 -5 = 4 dao động chuẩn, trong đó có 2 dao động hóa trị (một đối xứng và một bất đối xứng) và 2 dao động biến dạng đối xứng.
- Phân tử H2O không thẳng hàng có 3N - 6 = 3x3 - 6 =3 dao động chuẩn, trong đó có 2 dao động hóa trị và 1 dao động biến dạng đối xứng.
2. Các ảnh hưởng làm dịch chuyển tần số đặc trưng
Tần số dao động của các nguyên tử phụ thuộc vào hằng số lực của liên kết và khối lượng của chúng. Do đó các nhóm chức khác nhau có tần số hấp thụ khác nhau và nằm trong vùng từ 5 000 - 200cm-1.
Ảnh hưởng của dung môi, nồng độ, nhiệt độ và trạng thái tập hợp đến vị trí của các cực đại hấp thụ.
- Dung môi có ảnh hưởng đến sự thay đổi vị trí của các cực đại hấp thụ tùy theo độ phân cức của chúng.
- Nồng độ của dung dịch cũng gây ảnh hưởng đến sự thay đổi vị trí của đỉnh hấp thụ, đặc biệt đối với các chất có khả năng tạo cầu liên kết hydrogen như alcohol, phenol, amine,...
- Các nhóm thế trong phân tử cũng gây ảnh hưởng đến sự thay đổi vị trí đỉnh hấp thụ tùy theo nhóm thế gây hiệu ứng cảm ứng  hay liên hợp.
- Khi tạo phức, tần số hấp thụ đặc trưng của nhóm chức thay đổi theo kim loại trung tâm và số phối trí.
3. Tần số đặc trưng của nhóm chức hữu cơ
Để xác định các nhóm chức dựa vào phổ hồng ngoại, thông thường sử dụng phương pháp 5 vùng như sau:
Vùng 1: 3 700 - 3 200cm-1
Alcohol O-H
Amide/amine :N - H

Alkyne đầu mạch: C-H
Vùng 2: 3 200 - 2 700cm-1
Alkyl C - H  (mũi < 3 000cm-1)
Aryl hoặc vinyl C - H (mũi  > 3 000 cm-1)
Aldehyde C - H
Carboxylic acid O - H 
Vùng 3: 2 300 - 2 000cm-1


Alkyne C  C ; Nitril CN
Vùng 4: 1 850 - 1 650cm-1
Các nhóm chức chứa carbonyl (C = O)
Vùng 5: 1 680 - 1 450cm-1
Alkene C = C; Benzene
Mỗi nhóm chất hiện diện trên phổ hồng ngoại có những đặc điểm riêng biệt. Khi phân tích phổ hồng ngoại phải liệt kê nhóm chức và các loại liên kết.
Alcohol và amine do có liên kết hydrogen nên tín hiệu phổ của nhóm  O - H và N - H có dạng mũi bầu.
Carboxylic acid có hai tín hiệu phổ: một mũi  O-H tại vùng 2 và một mũi C = O tại vùng 4.

Aldehyde có hai tín hiệu phổ C - H sp2 giữa  2 900 và 2 70cm-1 ở vùng 2 và một mũi C = O ở vùng 4. 
Alkyne có thể phân biệt dựa vào các công thức phân tử.
Carbonyl thông thường là mũi có cường độ mạnh nhất trong phổ hồng ngoại.


Vòng benzene phải có một mũi tại phổ   1 600cm-1 và một mũi khác 1 500cm-1; một mũi C -H sp2 tại vùng 2.
Bảng phổ hồng ngoại của một hợp chất hữu cơ tiêu biểu
	Hợp chất
	Liên kết
	Số sóng (cm-1)

	Hydrocarbon

	Alkane
	C - H
	3 000 - 2 850

	
	C - C
	1 000 - 800

	Alkene
	C - H
	3 140 - 3 080

	
	C = C
	1 670 - 1 630

	Alkyne
	C - H
	3 320 - 3 300

	
	
CC
	2 140 - 2 100

	Arene
	C - H
	3 100 - 3 000

	
	
CC
	1 600 - 1 450

	Hợp chất chứa oxygen

	Alcohol
	O - H
	3 600 - 3 300

	
	C - O
	1 200 - 1 050

	Ether
	C - O
	1 150 - 1 070

	Aldehyde
	C = O
	1 740 - 1 720

	
	C - H
	2 900 - 2 700

	Carboxylic acid
	C = O
	1 725 - 1 700

	
	O - H
	3 300 - 2 500

	
	C - O
	1 300 - 1 100

	Ester
	C = O
	1 750 - 1 735

	
	C - O
	1 300 - 1 000 (2 mũi)

	Ketone
	C = O
	1 725 - 1 700

	Acyl halide
	C = O
	1 815 - 1 785

	Anhydride
	C = O
	1 820 - 1 750 (2 mũi)

	
	O - C
	1 100 - 1 040

	Amide
	C = O
	1 695 - 1 630

	
	N - H
	1 560 - 1 500

	Isocyanate
	-N=C=O
	2 270 - 2 100

	Isothiocyanate
	-N=C=S
	

	Diimide
	-N=C=N-
	

	Azide
	-N3
	

	Ketene
	C=C=O
	

	Hợp chất chứa nitrogen

	Amine
	-NH2 (amine bậc I)
	3 500 - 3 400

	
	>NH (amine bậc II)
	3 450 - 3 300

	
	C - N
	1 250 - 1 000

	Nitrile
	
CN
	2 260 - 2 240

	Hợp chất chứa lưu huỳnh

	Thiol
	S - H
	2 600 - 2 550

	Ester
	S - OR
	900 - 700

	Disulfide
	S - S
	540 - 500

	Thiocarbonyl
	C = S
	1 200 - 1 050

	Sulfoxide
	S = O
	1060 - 1 050

	Sulfonic acid
	S = O
	1 345

	Sulfate
	S = O
	1 450 - 1350

	Hợp chất chứa phosphorus

	Phosphine
	P - H
	2 400 - 2 280
1 250 - 950

	Phosphonic acid
	(O=) PO-H
	2 700 - 2 550

	Ester
	P - OR
	1 050 - 900

	Phosphine oxide
	P = O
	1 200 - 1 100

	Phosphonate
	P = O
	1 260 - 1 250

	Phosphoramide
	P = O
	1 275 - 1 200

	Hợp chất chứa silicon

	Silane
	Si -H
	2 360 - 2 100

	
	Si - OR
	1 110 - 1 000

	
	Si - CH3
	
1 250 10


II. MÁY PHỔ HỒNG NGOẠI SỬ DỤNG TRONG PHÒNG THÍ NGHIỆM
Phổ hồng ngoại (InfraRed spectroscopy, IR), hay phổ IR là một trong các kĩ thuật phân tích quan trọng. Một trong các lợi thế của phổ IR là hầu như bất kì mẫu nào và trạng thái nào cũng có thể nghiên cứu được. Chất lỏng, dung dịch, bột nhão, bột khô, phim, sợi, khí và các bề mặt,...
Phổ IR là một kĩ thuật dựa vào sự dao động và quay của các nguyên tử trong phân tử. Nói chung, phổ IR nhận được bằng cách cho tia bức xạ IR đi qua mẫu và xác định phần tia tới bị hấp thụ với năng lượng nhất định. Năng lượng tại pic bất kì trong phổ hấp thụ xuất hiện tương ứng với tần số dao động của một phần của phân tử mẫu.
Máy phổ IR đã có từ những năm 1940-1950, và hiện nay có hai loại máy phổ IR được sử dụng rộng rãi trong phòng thí nghiệm hóa học hữu là thiết bị phổ tán sắc và thiết bị biến đối Fourier (Fourier transform - FT). Cả hai dạng thiết bị đều cung cấp phổ của các hợp chất trong vùng thông thường từ 4.000 đến 400 cm-1. Mặc dù hai dạng đều cung cấp các phổ hầu như đồng nhất đối với hợp chất đã cho, song máy phổ FT-IR cung cấp phổ IR nhanh hơn nhiều so với các thiết bị tán sắc.   
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Máy quang phổ biến đổi hồng ngoại Fourier
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III. SỬ DỤNG PHỔ HỒNG NGOẠI TRONG DẠY HỌC CTGDPT 2018
Áp dụng giảng dạy từ phần hóa học hữu cơ (từ chương 3: Đại cương hóa học hữu cơ trở đi)
Phổ hồng ngoại là phương pháp vật lí rất quan trọng và phổ biến để dự đoán nhóm chức và một số liên kết trong cấu tạo phân tử hợp chất hữu cơ.
Phổ hồng ngoại thể hiện các hấp thụ bức xạ điện từ trong vùng hồng ngoại của các liên kết trong phân tử dưới dạng peak của cực đại hấp thụ hay cực tiểu truyền qua.
Trong phổ hồng ngoại
+ Trục tung biểu diễn độ truyền qua hoặc hấp thụ theo %
+ Trục hoành biểu diễn số sóng (cm-1) của các bức xạ trong vùng hồng ngoại.
[image: ]

Phổ hồng ngoại của ethanol
	Quan sát hình trên ta nhận thấy
	Liên kết
	
Số sóng ()

	O – H
	3500 – 3200

	C – H
	3000 – 2800

	C – O
	1200 – 1000



- Dựa vào cực đại hấp thụ hay cực tiểu truyền qua có thể dự đoán sự có mặt của các nhóm chức trong hợp chất nghiên cứu. 
Bảng số sóng hấp thụ đặc trưng trên phổ hồng ngoại của một số nhóm chức
(R, R1, R2 là các gốc hydrocarbon)
	Loại hợp chất
	Nhóm chức
	Liên kết
hấp thụ
	Số sóng hấp thụ (cm-1)

	
	
	
	Cánh Diều
	Kết nối tri thức
	Chân tời sáng tạo

	Alcohol, phenol
	R-O-H
	O-H
	3650 - 3200
	3500 - 3200
	3600 - 3300

	Amine
	

,
	N-H
	3500 - 3200
	3300 - 3000
	3500 - 3300

	Carboxylic acid
	

	C=O
	1750 - 1680
	1760 - 1690
	1725 - 1700

	
	
	O-H
	3000 - 2500
	3300 - 2500
	3300 - 2500

	Ester
	

	C=O
	1750 - 1715
	1750 - 1715
	1750 - 1735

	
	
	C - O
	
	
	1300 - 1000

	Aldehyde
	

	(O)C-H
	2850 - 2700
	2830 - 2695
	2900 - 2700

	
	
	C = O
	1740 - 1670
	1740 - 1685
	1740 - 1720

	Ketone
	

	C=O
	1715 - 1666
	1740 - 1720
	1725-1700



Giới thiệu website để lấy các loại phổ
1.Link trang web: phổ IR, MS,....
https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/direct_frame_top.cgi
2. Link hướng dẫn sử dụng:
https://youtu.be/UANqo3C7-Aw?si=6rnKLr--DvfeWUyb
3. Video hướng dẫn đọc phổ một số chất của thầy Nguyễn Trọng Thọ
https://www.youtube.com/watch?v=gbxA5REwzTk&mibextid=Zxz2cZ
4. Phổ khối đồng vị:
https://www.sisweb.com/mstools/spectrum.htm?fbclid=IwAR21AnRD4UpCiT1WRyVd5WdallpONMe1UR4TM7V5LuCf_jiDPRCDnKoMsVk


















IV. BÀI TẬP CÓ SỬ DỤNG PHỔ HỒNG NGOẠI
A. BÀI TẬP TỰ LUẬN
Một số kinh nghiệm khi đọc phổ!
1. Kẻ 2 vạch 1500 và 3000. Bên phải vạch 1500: vùng dấu vân tay, tín hiệu yếu! ít dùng.
2. Ở khoảng 1700 có peak nhọn, dài ⇒ có C = O (lập tức liếc qua sát bên phải vạch 3000, phía trên, nếu có 2 vạch nhỏ gần nhau ⇒ C – H trong nhóm – CHO ⇒ anldehyde – CHO, nếu không thì không phải aldehyde). 
3. Vẫn nhìn sát bên phải vạch 3000, có peak rộng rộng ⇒ có OH acid (kết hợp với C=O ở 1700 nêu trên thành nhóm -COOH acid).
 4. Nhìn sát bên trái vạch 3000, có peak rộng rộng ⇒ có OH alcohol.
Câu 1. [KNTT - SGK] Hãy quan sát phổ hồng ngoại của ethanol (hình bên dưới) và cho biết số sóng hấp thụ đặc trưng của liên kết O – H, liên kết C – H và liên kết C – O nằm trong khoảng nào?
[image: ]
Phổ hồng ngoại của ethanol
Hướng dẫn giải
	Liên kết
	
Số sóng ()

	O – H
	3500 – 3200

	C – H
	3000 – 2800

	C – O
	1200 – 1000


Câu 2. [KNTT - SGK] Chỉ ra số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm – OH trên phổ hồng ngoại của chất sau:
[image: ]
Hướng dẫn giải

	- Chỉ số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm – OH là 3337 .
Câu 3. [KNTT - SGK] Chỉ ra số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm C = O (ketone) trên phổ hồng ngoại:
[image: ]
Hướng dẫn giải

	- Chỉ số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm C = O là 1686 .
Câu 4. [KNTT - SGK] Chất X có công thức phân tử là C5H10O và có phổ hồng ngoại như sau:
[image: ]
Dựa vào bảng 10.2 và phổ hồng ngoại, hãy dự đoán nhóm chức có trong phân tử X.
Hướng dẫn giải

	- Số sóng 1700  là tín hiệu đặc trưng của liên kết C = O.

	- Số sóng 2900 – 2785  là tín hiệu đặc trưng của liên kết C – H trong nhóm – CHO.
 Nhóm chức có trong phân tử X là – CHO (aldehyle).
Câu 5. [CTST - SGK] Từ dữ liệu bảng và quan sát hình bên dưới, hãy chỉ rõ peak đặc trưng với số sóng tương ứng của nhóm OH trên phổ IR của benzyl alcohol. 
	Hợp chất
	Liên kết 
hấp thụ
	Số sóng hấp thụ (cm-1)

	Alcohol
	O - H
	3600 - 3300

	Aldehyde
	(O)C - H
	2900 - 2700

	
	C = O
	1740 - 1720

	Carboxylic acid
	C = O
	1725 - 1700

	
	O - H
	3300 - 2500

	Ester
	C = O
	1750 - 1735

	
	C - O
	1300 - 1000

	Ketone
	C=O
	1725-1700

	Amine
	N-H
	3500-3300


Tín hiệu phổ hồng ngoại của một số nhóm chức cơ bản.
[image: ]
Hướng dẫn giải
Peak đặc trưng với số sóng tương ứng của nhóm OH trên phổ IR của benzyl alcohol là 3330 cm-1
Câu 6. [CTST - SGK] Hợp chất Y có công thức phân tử C4H8O, là một hợp chất dễ bay hơi. Dựa vào phổ IR dưới đây, hãy cho biết peak nào giúp dự đoán được trong Y có nhóm chức aldehyde.
[image: ]
Hướng dẫn giải
	Hợp chất
	Liên kết
	Số sóng (cm-1)
	Peak (cm-1)

	Andehyde
	C-H
	2900-2700
	2715 

	
	C=O
	1740-1720
	1720 

	Methyl
	C-H
	
	2820 



Câu 7.[CD - SGK] Phổ IR của một hợp chất hữu cơ có các tín hiệu hấp thụ ở 2 971 cm-1, 2 860 cm-1, 
2 668 cm-1 và 1 712 cm-1. Hợp chất hữu cơ này là chất nào trong số các chất CH3COOCH2CH3 (A), CH3CH2CH2COOH (B), HOCH2CH=CHCH2CHO (C)?
	Hợp chất
	Liên kết
hấp thụ
	Số sóng hấp thụ (cm-1)

	Alcohol
	O-H
	3600- 3300

	Aldehyde
	(O)C-H
	2900 - 2700

	
	C = O
	1740 - 1720

	Carboxylic acid
	C=O
	1725 - 1700

	
	O-H
	3300 - 2500

	Ester
	C=O
	1750 - 1735

	
	C - O
	1300 - 1000

	Ketone
	C=O
	1725 - 1700

	Amine
	N-H
	3500 - 3300


Hướng dẫn giải
Tra bảng trên tìm được các tín hiệu 2 971 cm-1, 2 860 cm-1, 2 668 cm-1 là của nhóm O-H (carboxylic acid), 1 712 cm-1 của nhóm C=O (carboxylic acid) => Chất B.
Câu 8. [CD - SGK] Cho phổ IR của ba chất hữu cơ như hình dưới đây. Hãy cho biết mỗi hình ứng với chất nào trong các chất sau: HOCH2CH2OH (1); CH3CH2CHO (2); CH3COOCH3 (3).
[image: ][image: ]1393
1733
2724
2828
2980
số sóng cm-1



                                                                                          (a)
          [image: ]
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Hướng dẫn giải
(a) CH3CH2CHO do có peak ở 2980, 2828, 2724 (C-H), 1733 (C=O) => có nhóm -CH=O.
(b) HOCH2CH2OH do có peak ở 3350 (nhóm -O-H)
(c) CH3COOCH3 do có peak ở 1748 (C=O), 1245 (C-O) => có nhóm -COO-. 
Câu 9. Hãy chỉ ra số sóng hấp thụ của các liên kết N – H, C – H, C  N, C = O trong phổ hồng ngoại sau:

[image: ]
Hướng dẫn giải
	
	Liên kết
	
Số sóng ()

	N – H
	3300 – 3000

	C – H
	3000 – 2800

	C = O
	1715 – 1666 

	C  N 
	2300 – 2000



Câu 10. Hãy chỉ ra số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm – OH và vòng benzen trên phổ hồng ngoại sau
[image: ]
Hướng dẫn giải

- Số sống hấp thụ của nhóm – OH (ancol, phenol, có liên kết hydrogen) là 3550 – 3200 ( ) 

	 số sóng hấp thụ của nhóm – OH trong phổ hồng ngoại trên là 3244 ( )

- Số sóng hấp thụ của nhân thơm có 1 nhóm thế là 710 – 691 ( )

	 số sóng hấp thụ của nhân thơm trên phổ hồng ngoại là 699 ( )

- Số sóng hấp thụ của vòng benzen là 1680 – 1450 ( )

	 số sóng hấp thụ của vòng benzen trên phồ hồng ngoại là 1601 và 1501 ( )
Câu 11. Hãy chỉ ra số sóng hấp thụ đặc trưng của nhóm – OH và vòng benzen trên phổ hồng ngoại sau
[image: ]

Hướng dẫn giải

- Số sống hấp thụ của nhóm – OH (ancol, phenol, có liên kết hydrogen) là 3550 – 3200 () 

	 số sóng hấp thụ của nhóm – OH trong phổ hồng ngoại trên là 3329 ()

- Số sóng hấp thụ của nhân thơm có 1 nhóm thế là 710 – 691 ()

	 số sóng hấp thụ của nhân thơm trên phổ hồng ngoại là 707 ()

- Số sóng hấp thụ của vòng benzen là 1680 – 1450 ( )

	 số sóng hấp thụ của vòng benzen trên phổ hồng ngoại là 1501 và 1455 ()
Câu 12. Hãy chỉ ra số sóng hấp thụ đặc trưng của vòng benzene trên phổ hồng ngoại sau: 

[image: ]
Hướng dẫn giải

- Số sóng hấp thụ của vòng benzen là 1680 – 1450 ( )

	 số sóng hấp thụ của vòng benzen trên phồ hồng ngoại là 1605, 1497, 1466 ( )

- Số sóng hấp thụ của 2 nhóm thế ở vị trí ortho là 770 – 735 ( )

	 số sóng hấp thụ của 2 nhóm thế trên phổ hồng ngoại là 741 ( )
Câu 13. [KNTT - SBT] Sử dụng bảng 10.2 , sách giáo khoa Hóa học 11, xác định và giải thích trong mỗi phổ hồng ngoại dưới đây, phổ nào tương ứng với cấu trúc của một ketone, một alcohol, một carboxylic acid, một amine bậc nhất (- NH2), hay một amine bậc hai (- NH - ). 
[image: ]
Hướng dẫn giải

	a. Tín hiệu mạnh tại 1700 tương ứng với tín hiệu nhóm (C = O) của một ketone.


	b. Tín hiệu rộng, rõ nét trong khoảng 2200 – 3600  đặc trưng cho nhóm  - OH của một carboxylic acid. Tín hiệu tại 1700  cũng khẳng định sự tồn tại nhóm C = O của một carboxylic acid.

	c. Tín hiệu ở khoảng 3400  tương ứng với cấu trúc liên kết N – H của một amine bậc hai.

	d. Hai tín hiệu tại 3350 và 3450  tương ứng với các vạch đối xứng và bất đối các liên kết N – H của một nhóm NH2, nên đây là phổ của một amine bậc nhất.

	e. Tín hiệu mạnh tại 1700  tương ứng với tín hiệu nhóm (C = O) của một ketone.

	g. Trong khoảng tín hiệu 3200 và 3600  đặc trưng cho một alcohol.
Câu 14. [KNTT - SBT] Chrysanthemic acid được tách từ hoa cúc, có công thức cấu tạo như sau:
[image: ]





	Phổ hồng ngoại của chrysanthemic acid có năm tín hiệu sau: khoảng 1650 ; khoảng 1715 ; < 3000  khoảng 3100 ; khoảng 2200 – 3600 . Xác định các nhóm cấu trúc hình thành năm tín hiệu này.
Hướng dẫn giải
	Năm tín hiệu trên phổ tương ứng với các nhóm cấu trúc sau đây:


		- Liên kết C = C (1650 ).


		- Liên kết C = O của nhóm carboxylic acid (1715 ).

		- Các liên kết Csp3 – H (< 3000 ).


		- Liên kết Csp2 – H (3100 ).

		- Liên kết O – H của nhóm carboxylic acid (2200 – 3600 ).
Câu 15 (SBT - CTST). Phổ hồng ngoại (IR) của hựp chất hữu cơ (X) có công thức phân tử là CH4O được cho như hình bên dưới. Chất này thường được dùng trong công nghiệp để làm chất chống đông, làm dung môi trong nước rửa kính xe, chất tẩy rửa sơn, mực in máy photocopy và làm nhiên liệu cho các bếp lò loại nhỏ, ... Hãy cho biết dựa vào peak nào có thể dự đoán được (X) là một alcohol.
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Hướng dẫn giải
Dựa vào phổ IR, nhận thấy peak A ở trong khoảng 3 300 - 3 000 cm-1 có  sự hiện diện của nhóm -OH. Như vậy, có thể dựa vào peak A giúp dự đoán phổ hồng ngoại này có sự xuất hiện của alcohol trong hợp chất đã nêu.
Câu 16 (SBT - CTST). Phổ hồng ngoại (IR) của hợp chất hữu cơ (Y) có công thức phân tử là C2H4O2 như hình bên dưới. Chất (Y) này được sử dụng trong nhiều ngành công nghiệp khác nhau như tạo ra polymer trong công nghiệp sản xuất sơn, chất kết dính, là dung môi hoà tan các chất hoá học, sản xuất và bảo quản thực phầm, đặc biệt dùng để sản xuất giấm. Dựa vào phổ hồng ngoại, hãy xác định peak nào có thể chứng minh nhóm chức -COOH có trong (Y).
[image: ]
Hướng dẫn giải
Dựa vào phổ IR, nhận thấy peak A ở trong khoảng 3 300 - 3 000 cm-1 có sự hiện diện của nhóm -OH và peak D khoảng 1 700 cm-1 có sự hiện diện của nhóm C=O. Như vậy, có thể dựa vào peak A và D giúp dự đoán phổ hồng ngoại này có sự xuất hiện của nhóm chức -COOH trong hợp chất đã nêu.
Câu 17 (SBT - CTST). Ethanol (CH3CH2OH).và dimethyl ether (CH3-O-CH3) là 2 chất có cùng công thức C2H6O. Ethanol hiện diện trong đồ uống có cồn, nếu sử dụng nhiều sẽ gây hại cho sức khoẻ. Dimethyl ether được sử dụng làm chất đẩy trong các sản phẩm bình xịt (keo xịt tóc, keo xịt diệt côn trùng, ...). Quan sát phổ hồng ngoại sau đây và cho biết phổ này tương ứng với chất nào trong 2 chất nêu trên. Giải thích.
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Hướng dẫn giải
Dựa vào phổ IR, nhận thấy ở vùng 3 314 cm-1 có sự hiện diện của nhóm -OH. Như vậy, giúp dự đoán phổ hồng ngoại này tương ứng với hợp chất ethanol.
Câu 18 (SBT - CTST). Heptanoic acid được ứng dụng trong mĩ phẩm, nước hoa và các ứng dụng tạo mùi thơm. Dựa vào phổ hồng ngoại, hãy cho biết peak nào giúp dự đoán được trong hợp chất này có nhóm chức carboxyl.

[image: ]
Hướng dẫn giải
Dựa vào phổ IR, nhận thấy ở trong khoảng 3 300 - 2 500 cm-1 và ở peak 1 715 cm-1 có sự hiện diện của nhóm C=O. Như vậy, dựa vào hai giá trị trên có thể giúp dự đoán hợp chất này có nhóm chức carboxyl trong phân tử.
Câu 19 (SBT - CTST). Glycerol là hợp chất dùng làm dược phẩm để giảm cân, cải thiện hoạt động tập thể dục, giúp cơ thể bù lượng nước bị mất trong suốt thời gian bị tiêu chảy và nôn mửa cũng như làm giảm áp lực bên trong mắt ở những người bị tăng nhãn áp. Dựa vào phổ IR(,) dưới đây, hãy cho biết peak nào có thể xác định được nhóm chức -OH có trong hợp chất (X).
[image: ]
Hướng dẫn giải
Dựa vào phổ IR, nhận thấy peak A ở trong khoảng 3 300 - 3 000 cm-1 có sự hiện diện của nhóm -OH. Như vậy, có thể dựa vào peak A giúp dự đoán phổ hồng ngoại này có sự xuất hiện của nhóm -OH trong hợp chất glycerol đã nêu.
Câu 20. [CD- SBT]  Đốt cháy hoàn toàn chất A tạo thành CO2 và H2O.
[bookmark: bookmark435]a)Trình bày phương pháp nhận ra sự có mặt của CO2 và H2O trong sản phẩm cháy.
[bookmark: bookmark436]b)Những nguyên tố nào chắc chắn có mặt trong chất A? Nguyên tố nào có thể có trong thành phần chất A? cần thêm dữ kiện nào để chắc chắn điều này?
[bookmark: bookmark437]c)Trên phổ IR của A thấy có hấp thụ ở 1 720 cm-1. Nhóm chức nào có thể có trong phân tử chất A?
Hướng dẫn giải
a) Dẫn sản phẩm cháy qua ống chứa Cu(OH)2 khan (màu trắng), sự xuất hiệncủa Cu(OH)2.5H2O (màu xanh) chứng tỏ trong sản phẩm cháy có H2O. Tiếp tục dẫn sản phẩm cháy qua ống nước vôi trong (chứa Ca(OH)2), sự xuất hiện của CaCO3 (khiến nước vôi trong vẩn đục) chứng tỏ trong sản phẩm cháy có CO2.
[bookmark: bookmark1099]b) Nguyên tố chắc chắn có mặt trong chất A là C và H. Nguyên tố có thể có trong chất A là O.
Để biết chắc chắn có hay không có o trong chất A, cần so sánh lượng oxygen dùng để đốt cháy chất A và lượng oxygen có trong sản phẩm cháy (CO2 và H2O): Nếu tổng khối lượng oxygen có trong sản phẩm cháy lớn hơn khối lượng oxygen dùng đốt cháy chất A cho phép kết luận trong chất A có oxygen; nếu lượng oxygen bằng nhau thì trong chất A không có oxygen.
[bookmark: bookmark1100]c) Trên phổ IR của A thấy có hấp thụ ở 1 720 cm-1 chứng tỏ trong phân tử chất A có thể có nhóm chức carboxylic acid hoặc ester hoặc ketone hoặc aldehyde
[bookmark: bookmark51][bookmark: bookmark480]Câu 21 [CD- SBT]  Phổ IR của chất A được cho như hình bên dưới
[image: ]
A có thể là chất nào trong số các chất sau? Giải thích.

(1) CH3CH2-COOH,
[bookmark: bookmark439] (2) CH3CH2CH2-CHO,
[bookmark: bookmark440]         (3) CH3CH2-NH-CH2CH3 và
[bookmark: bookmark441](4) CH3COCH2CH3? 
Hướng dẫn giải
A là chất (3) do trên phổ IR của A có hấp thụ ở 3 281 cm-1, là tín hiệu đặc trưng cho liên kết N-H trong phân tử amine; đồng thời không có hấp thụ trong vùng 1750 - 1670 cm-1, là tín hiệu đặc trưng cho hấp thụ của liên kết C=O trong các phân tử carboxylic acid (chất (1)), aldehyde (chất (2)) hay ketone (chất (4)).
Câu 22. [KNTT - SGK] Hợp chất A có công thức phân tử C3H6O. Khi đo phổ hồng ngoại cho kết quả như hình dưới. Hãy xác định công thức cấu tạo của A. 
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Hướng dẫn giải
Quan sát phổ hồng ngoại của A thấy A có thể là hợp chất chứa nhóm chức aldehyde.
Công thức cấu tạo của A là: CH3 – CH2 – CHO.
Câu 23: Camphor (có trong cây long não) là một chất rắn kết tinh màu trắng hay trong suốt giống như sáp với mùi thơm đặc trưng, thường dùng trong y học. Phần trăm khối lượng các nguyên tố trong camphor lần lượt là 78,94% carbon, 10,53% hydrogen và 10,53% oxygen. Phổ khối lượng của camphor (hình dưới). Hỏi trong phân tử của camphor có tổng tất cả bao nhiêu nguyên tử ?
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Hướng dẫn giải:
Cách 1:
Công thức đơn giản của Camphor có dạng: CxHyOz. 
Ta có: 
Dựa vào phổ khối, ta có: M = 152. 
Công thức phân tử của Camphor có dạng: (C10H16O)n. 
Ta có: M = (12.10 + 1.16 + 16.1)n = 152  n = 1  CTPT: C10H16O.
Cách 2: Công thức phân tử của Camphor có dạng: CxHyOz.
Ta có: x =  = 10;  y =  = 16; z =  = 1 
 CTPT: C10H16O


Câu 24: Chất X có công thức phân tử là C5H10O và có phổ hồng ngoại như sau:
[image: A picture containing text, font, diagram, line  Description automatically generated]
Dựa vào Bảng phụ lục và phổ hồng ngoại, hãy dự đoán nhóm chức có trong phân tử X. Nhóm chức có trong X là nhóm nào?
Hướng dẫn giải
Nhóm chức có trong X là: –CHO
Tín hiệu ở 1700 cm−1 là tín hiệu dặc trưng của liên kết C=O, các tín hiệu ở 2900 cm−1 và 2785 cm−1 là các tín hiệu đặc trưng của liên kết C–H trong nhóm –CHO.
Câu 25: Chất X có công thức phân tử là C5H10O và có phổ hồng ngoại như sau:
[image: A graph of a graph showing the number of different numbers  Description automatically generated]
	Dựa vào bảng về phổ hồng ngoại, hãy dự đoán nhóm chức có trong phân tử X.
Hướng dẫn giải
Nhóm chức có trong X là: –CHO
Tín hiệu ở 1700 cm−1 là tín hiệu dặc trưng của liên kết C═O, các tín hiệu ở 2900 cm−1 và 2785 cm−1 là các tín hiệu đặc trưng của liên kết C–H trong nhóm –CHO.
Câu 26: Chất X có công thức phân tử là C6H12O2 và có phổ hồng ngoại như hình dưới. Dự đoán nhóm chức có trong phân tử chất X.
[image: ]

Hướng dẫn giải
Trên phổ IR của phân tử C6H12O2 ở hình trên có tín hiệu đặc trưng của nhóm COOH.
+ Tín hiệu ở 2971 cm-1 là tín hiệu đặc trưng của liên kết O-H trong nhóm -COOH.
+ Tín hiệu ở 1721cm-1 là tín hiệu đặc trưng của liên kết C=O trong trong nhóm -COOH.
Chất X có công thức phân tử là C6H12O2 có chứa nhóm chức -COOH của carboxylic acid.
Câu 27: Ba hợp chất X, Y, Z là đồng phân cấu tạo của nhau, có công thức phân tử C7HxO. Dựa vào phổ hồng ngoại của X, Y, Z cho sau đây, hãy xác định công thức cấu tạo của mỗi chất, biết rằng chúng là các hợp chất thơm chỉ chứa một nhóm thế. 
[image: ]
[image: ]
[image: ]
Hướng dẫn giải
X có pic ở khoảng 1700 cm-1  X có nhóm carbonyl C=O. 
Y có pic hấp thụ mạnh, từ ở khoảng 3300 – 3400 cm-1 → Y có nhóm OH. 
Z không có các peak đặc trưng như trên. 
Do X, Y, Z có một nhóm thế đính vào vòng benzene và có công thức phân tử C7HxO 
X là C6H5CHO, Y là C6H5CH2OH và Z là C6H5OCH3. 
[bookmark: _Hlk159091287]Câu 28: Ethanol là một hợp chất dễ bay hơi, có nhiều ứng dụng trong đời sống. Ethanol hiện diện trong đồ uống có cồn, nếu sử dụng nhiều sẽ gây hại cho sức khoẻ. 
	1) Lập công thức phân tử của Ethanol, biết kết quả phân tích nguyên tố của Ethanol có %mC = 52,174; %mO = 34,783; còn lại là H và từ phổ khối lượng của ethanol, người ta xác định được ion phân tử [C2H6O+] có giá trị m/z bằng 46.
	2) Hình ảnh phổ hồng ngoại IR của ethanol với các tín hiệu được cho như sau:
[image: ]
Xác định số sóng hấp thụ đặc trưng của liên kết O-H trong nhóm alcohol trên phổ hồng ngoại của ethanol?
                                                                                     (HSG Cụm THPT – Nghệ An 2024)    
Hướng dẫn giải
1)- Gọi CTTQ của ethanol là CxHyOz (x, y, z nguyên dương).
- %mH = 100 - 52,174 - 34,783 = 13,043%
- Ta có:  
 CT ĐGN của ethanol là C2H6O
- CTPT có dạng (C2H6O)n 
- Ion phân tử [C2H6O+] có giá trị m/z bằng 46  M = 46
Khi đó: M = 46n = 46 → n = 1
CTPT của X là C2H6O
2) - Vùng tín hiệu đặc trưng của nhóm –OH là: 3650 – 3200 cm-1
- Như vậy, số sóng hấp thụ đặc trưng của liên kết O-H trong nhóm alcohol trên phổ hồng ngoại của ethanol 3391cm-1
Câu 29: Cho phản ứng:
[image: ]
	a) Xác định và gọi tên loại nhóm chức có mặt trong phân tử mỗi chất hữu cơ ở phản ứng trên.
	b) Viết công thức phân tử của các hợp chất hữu cơ có mặt trong phản ứng trên.
	c) Các phổ hồng ngoại dưới đây ứng với 2 chất hữu cơ có mặt trong phản ứng trên. Em hãy chỉ phổ tương ứng với các chất đó?
[image: A graph of a yellow substance  Description automatically generated with medium confidence][image: A graph showing a graph of a graph  Description automatically generated with medium confidence]

(a)                                                                                (b)
(THPT Quỳnh Lưu 2 – Nghệ An 2024 – Lần 1)
Hướng dẫn giải
a) Trong hợp chất CH3COOH có nhóm chức – COOH: carboxylic acid
Trong hợp chất CH3CH2OH có nhóm chức – OH: alcohol
Trong hợp chất CH3COOCH2CH3 có nhóm chức – COO –: ester
b) C2H4O2; C2H6O; C4H8O2
c) (1): alcohol, (2) : carboxylic Acid;
[image: A picture containing text, diagram, line, font  Description automatically generated]Câu 30: [image: A picture containing text, sketch, handwriting, line  Description automatically generated]Propionic acid có phổ hồng ngoại (IR) ứng với hình nào dưới đây. Giải thích.
Hình 1	Hình 2
(Chuyên Lê Khiết – Quảng Ngãi 2024)
Hướng dẫn giải
Phổ IR của propionic acid C2H5COOH ứng với hình 1 vì:
- Hình 1:
	+ ν = 2500 – 3150 cm-1, mạnh, tù: OHcarboxylic acid;
	+ ν = 1750 cm-1, mạnh: C=O
- Hình 2:
	+ v = 3100 – 3500 cm-1, mạnh, tù: OH
	+ Không có tín hiệu vân hấp thụ vùng 1700 cm-1
Câu 31: Đốt cháy hoàn toàn 1,3 gam hợp chất hữu cơ X (chứa C, H, O), dẫn CO2 và hơi H2O qua bình 1 đựng 70 gam dung dịch H2SO4 91,62%, bình 2 đựng 2,1 L dung dịch Ca(OH)2 0,02M. Sau thí nghiệm nồng độ H2SO4 trong bình 1 giảm còn 90%, bình 2 có 1,4 gam kết tủa. Bằng phương pháp phổ khối lượng xác định được phân tử khối của X là 130.
a) Xác định công thức phân tử của X.
b) X có mạch không phân nhánh và phổ hồng ngoại của X như sau:
[image: ]

Bảng đối chiếu tín hiệu phổ hồng ngoại của các nhóm chức:
	Loại hợp chất
	Liên kết
	Số sóng (cm-1)

	Alcohol
	O-H
	3600 - 3300

	Aldehyde
	C=O
	1740 - 1720

	
	C-H
	2900 - 2700

	Carboxylic acid
	C=O
	1725 - 1700

	
	O-H
	3300 - 2500

	Ester
	C=O
	1750 - 1735

	
	C-O
	1300 - 1000

	Ketone
	C=O
	1725 - 1700

	Amine
	N-H
	3500 - 3300


Xác định công thức cấu tạo của X.
(THPT Trần Quốc Tuấn – Quảng Ngãi 2024)
Hướng dẫn giải
a)  = 0,01mol
TH1: Ca(OH)2 dư
 =  = 0,014mol  C =  = 1,4  loại
TH2: Ca(OH)2 hết
 = 2 -  = 2.2,1.0,02 - 0,014 = 0,07mol
 C =  = 7
 =  = 0,07mol  H =  = 14
 O =  = 2  CTPT của X là C7H14O2
b) Dựa vào phổ IR, nhận thấy có peak trong khoảng 3300 - 2500 cm-1 (tín hiệu đặc trưng của nhóm -OH trong nhóm -COOH) và peak 1715 cm-1 (tín hiệu đặc trưng của – C=O trong nhóm -COOH), như vậy, hợp chất X chứa nhóm chức carboxyl -COOH trong phân tử.
CTCT của X: CH3-(CH2)5-COOH

B. BÀI TẬP TRẮC NGHIỆM
Câu 1: Phương pháp dùng để dự đoán sự có mặt của các nhóm chức trong phân tử hợp chất hữu cơ là:
A. Phương pháp phổ hồng ngoại	B. Phương pháp chiết
C. Phương pháp chưng cất	D. Phương pháp sắc ký cột
Câu 2: Để xác định nhóm chức cho phân tử hợp chất hữu cơ, người ta dùng phương pháp
	A. phổ khối lượng MS.	B. phổ hồng ngoại IR.	C. phổ gamma.	D. phổ cực tím.
Câu 3: Phổ hồng ngoại là 
	A. Là phương pháp hóa học rất quan trọng và phổ biến để dự đoán nhóm chức và một số liên kết trong cấu tạo phân tử hợp chất hữu cơ.
	B. Là phương pháp vật lí rất quan trọng và phổ biến để dự đoán phân tử khối và một số liên kết trong cấu tạo phân tử hợp chất hữu cơ.
	C. Là phương pháp sinh học rất quan trọng và phổ biến để dự đoán phân tử khối và một số liên kết trong cấu tạo phân tử hợp chất hữu cơ.	
	D. Là phương pháp vật lí rất quan trọng và phổ biến để dự đoán nhóm chức và một số liên kết trong cấu tạo phân tử hợp chất hữu cơ.
Câu 4: Phổ hồng ngoại thể hiện các hấp thụ bức xạ điện từ trong vùng hồng ngoại của các liên kết trong phân tử dưới dạng 
A. Peak của cực tiểu hấp thụ hay cực đại truyền qua.
B. Peak của cực đại hấp thụ hay cực tiểu truyền qua.
C. Peak của cực đại hấp thụ hay cực đại truyền qua.
D. Peak của cực tiểu hấp thụ hay cực tiểu truyền qua.
Câu 5: Trong phổ hồng ngoại, phát biểu nào sai 
	A. Trục tung biểu diễn độ truyền qua hoặc hấp thụ theo %
B. Trục hoành biểu diễn số sóng (cm-1) của các bức xạ trong vùng hồng ngoại.
C. Dựa vào cực đại hấp thụ hay cực tiểu truyền qua có thể dự đoán sự có mặt của các nhóm chức trong hợp chất nghiên cứu. 
D. Trục hoành biểu diễn số sóng (cm-1) của các bức xạ trong vùng tử ngoại.
Câu 6. [KNTT - SBT] Phổ hồng ngoại là phương pháp vật lí rất quan trọng và phổ biến để nghiên cứu về
   	A. thành phần nguyên tố chất hữu cơ.	B. thành phần phân tử hợp chất hữu cơ.
	C. cấu tạo hợp chất hữu cơ.	D. cấu trúc không gian hợp chất hữu cơ.
Câu 7 [CD - SBT]. Trên phổ hồng ngoại của họp chất hữu cơ X có các hấp thụ đặc trưng ở 2 817cm-1
và 1 731 cm-1. Chất X là chất nào trong các chất dưới đây?
      A. CH3C(O)CH2CH3.	B. CH2=CHCH2CH2OH.
      C. CH3CH2CH2CHO                                                 	D. CH3CH= CHCH2OH
Câu 8. [CD- SBT phổ hồng ngoại của hợp chất hữu cơ nào dưới đây không có hấp thụ ở vùng 1750-1600 cm-1?
     A. Alcohol.                          B. Ketone.                   	C. Ester.	   D. Aldehyde.
Câu 9: Dựa vào phổ IR của hợp chất X có công thức CH3COCH3 dưới đây, hãy chỉ ra peak nào giúp dự đoán X có nhóm C=O?
[image: Description: A picture containing text, diagram, sketch, line  Description automatically generated]
	A. B 	B. A	C. D	D. C


Câu 10: Dựa vào phổ IR của hợp chất X có công thức CH3CH(OH)CH3 dưới đây, hãy chỉ ra peak nào giúp dự đoán X có nhóm -OH?
[image: Description: A picture containing text, diagram, line, plot  Description automatically generated]
	A. A 	B. B	C. C	D. D
Câu 11: Dựa vào phổ IR của hợp chất X thuộc loại ester có công thức CH3COOCH3 dưới đây, hãy chỉ ra peak nào giúp dự đoán X có nhóm C=O?
[image: Description: A picture containing text, line, sketch, diagram  Description automatically generated]
	A. A 	B. B	C. C	D. D
Câu 12: Phát biểu không đúng là:
A.Dựa vào phổ hồng ngoại có thể xác định một số nhóm chức cơ bản trong phân tử hợp chất hữu cơ.
B.Các chất có cùng khối lượng phân tử là đồng phân của nhau
C.Các chất là đồng phân của nhau thì có cùng công thức phân tử
D.Đa số các hợp chất hữu cơ không tan hoặc ít tan trong nước.




Câu 13: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau
[image: ]
X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2OH.	B. CH3COOH.	C. CH3CHO.	D. CH3COOCH3.
Câu 14: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau 
[image: ]
X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2CH2OH.	B. CH3CH2COOH.	C. CH3CH2CH2 CHO.	D. CH3COOCH3.
Câu 15: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau 
[image: ]
X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2CH2OH.		B. CH3CH2CH2CH2CH2COOH.			
     C. CH3CH2CH2 CHO.		D. CH3CH2CH2COO CH2CH2CH3.
Câu 16: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau
[image: ]3288

X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2CH2CH3.		B. CH3CH2-NH-CH2CH3			
     C. CH3CH2CHO.		D. CH3COOCH3.
Câu 17: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau 
[image: ]
X là chất nào sau đây ?


	A. .		B. 	.		

     C. .	D. CH3CH2OH.
Câu 18: Butanal là pmột aldehyde có công thức cấu tạo là CH3CH2CH2CHO có tính chất đặc trưng là tác dụng với dung dịch AgNO3/NH3 tạo ra lớp silver Ag bám trên ống nghiệm. Chất nào sau đây có tính chất tương tự như butanal ?
	A. CH3CH2OH.	B. CH3COOH.	C. CH3CH2CH2CH3	D. CH3CHO.
Câu 19.
	Hợp chất A có công thức phân tử C3H6O. Khi đo phổ hồng ngoại cho kết quả như hình bên. Công thức cấu tạo của A là

	[image: Description: A picture containing text, line, font, plot  Description automatically generated]



	A. CH2=CH-CH2-OH	B.CH3CH2CH=O	C. CH3-C(=O)-CH3		D.CH3-O-CH=CH2
Hướng dẫn giải
Công thức cấu tạo của A là CH3-CH2-CHO
Nhóm chức có trong A là -CHO. Tính hiệu ở 1740cm-1 là tính hiệu đặc trưng của liên kết C=O. Tính hiệu 2710cm-1 là các tính hiệu đặc trưng của liên kết C-H trong nhóm -CHO.
Câu 20 (SBT-CD): Sau khi biết công thức thực nghiệm, có thể xác định công thức phân tử của hợp chất hữu cơ dựa trên đặc điểm nào sau đây?
A. Phân tử khối của chất.
B. Thành phần phần trăm về khối lượng của các nguyên tố có trong phân tử chất.
C. Khối lượng các sản phẩn thu được khi đốt cháy hoàng toàn một lượng chất xác định.
D. Các hấp thụ đặc trưng trên phổ IR của chất.
Câu 21: Chất hữu cơ X có rất nhiều ứng dụng trong cuộc sống: dùng để pha chế xăng sinh học (E5); làm dung môi pha chế nước hoa, mỹ phẩm; pha chế đồ uống, rượu bia; làm nước ướp gia vị … Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau:
[image: ]
X là chất nào sau đây?
[bookmark: c64q]	A. CH3CH2OH.	B. CH3COOH.	C. CH3CHO.	D. CH3COOCH3.
Câu 22: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau 
[image: ]
X là chất nào sau đây?
A. CH3CH2CH2OH.		B. CH3CH2CH2CH2CH2COOH.	
C. CH3CH2CH2CHO.		D. CH3CH2CH2COOCH2CH2CH3.
Câu 23: Cho phổ hồng ngoại (IR) của chất hữu cơ X như hình dưới đây: 
[image: A graph showing a graph of a graph  Description automatically generated with medium confidence]
Cho biết X là chất nào ?
A. HCOOCH3.	B. CH3CH2OH.	C. CH3COOH.	D. CH3CHO.
Câu 24: Cho phổ hồng ngoại (IR) của chất hữu cơ như hình dưới đây có chứa nhóm chức nào?
[image: A graph of a graph showing the number of data  Description automatically generated]
		A. Amine.	B. Ester.	C. Aldehyde.	D. Ketone. 
Câu 25: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như sau 
[image: ]
X là chất nào sau đây ?
A. CH3CH2CH2OH.		B. CH3CH2CH2CH2CH2COOH.	
C. CH3CH2CH2CHO.		D. CH3CH2CH2COOCH2CH2CH3.
Câu 26: Hợp chất hữu cơ X gồm 3 nguyên tố C, H, O. Kết quả phân tích nguyên tố của hợp chất hữu cơ X có mC : mH : mO = 42 : 7 : 16. Phân tử khối của X gấp 4,0625 lần phân tử khối của oxygen. X có mạch không phân nhánh và phổ hồng ngoại của X như sau:

	Loại hợp chất
	Liên kết
	Số sóng (cm-1)

	Alcohol
	O-H
	3600 - 3300

	Aldehyde
	C=O
	1740 - 1720

	
	C-H
	2900 - 2700

	Carboxylic acid
	C=O
	1725 - 1700

	
	O-H
	3300 - 2500

	Ester
	C=O
	1750 - 1735

	
	C-O
	1300 - 1000

	Ketone
	C=O
	1725 - 1700

	Amine
	N-H
	3500 - 3300














[image: ]
Cho các phát biểu sau
(a) X có 6 nguyên tử carbon.
(b) X tác dụng được với NaHCO3.
(c) X làm quỳ tím hóa đỏ.
(d) X có số nguyên tử hydrogen gấp 7 lần số nguyên tử oxygen.
(e) X thuộc loại hợp chất ester.
(g) Tỉ lệ số nguyên tử C và H trong X là 1 : 2.
Số phát biểu đúng là
	A. 4.	B. 3.	C. 5.	D. 6.
Hướng dẫn giải
- Đặt công thức tổng quát của X là CxHyOz (x, y, z: nguyên dương)
- Theo đề bài: 
[bookmark: MTBlankEqn]	
- Có: MX = 4,0625.32 = 130 g/mol
  
Vậy: Công thức phân tử X là C7H14O2 
- Dựa vào phổ IR, nhận thấy có peak trong khoảng 3300 - 2500 cm-1 (tín hiệu đặc trưng của nhóm -OH trong nhóm -COOH) và peak 1715 cm-1 (tín hiệu đặc trưng của – C=O trong nhóm -COOH).
Như vậy, hợp chất X chứa nhóm chức carboxyl -COOH trong phân tử.
Công thức cấu tạo của X: CH3-CH2-CH2-CH2-CH2-CH2-COOH
Phát biểu đúng là: (b), (c), (d), (g)
Câu 27: Hình sau là phổ hồng ngoại của phân tử A.
[image: ]
Dựa vào bảng 10.2 , xác định được nhóm chức trong phân tử A là
	A. CO.	B. COOH.	C. OH.	D. CHO.
(THPT Lạc Sơn – Hòa Bình 2024)
Câu 28: Cho phổ hồng ngoại (IR) của chất hữu cơ như hình dưới tương ứng chất nào sau đây?
[image: A graph of a graph  Description automatically generated]
	A. CH3COCH3.	B. HCHO.	C. CH3OH.	D. HCOOH.
(THPT Nguyễn Bính – Nam Định 2024)
Câu 29: Cho sơ đồ phổ khối IR của chất X như hình vẽ:
[image: ]






X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2OH.	B. CH3COOH.	C. CH3CHO.	D. CH3COOCH3.
(THPT Quỳnh Lưu 3 – Nghệ An 2024)
Câu 30: Cho sơ đồ phổ IR của chất X như sau:
[image: ]
X là chất nào sau đây ?
	A. CH3CH2CH2OH.	B. CH3CH2COOH.	C. CH3CH2CH2CHO.	D. CH3COOCH3.
(THPT Trần Phú – Vĩnh Phúc 2024)
Câu 31: Hợp chất A có công thức phân tử C3H6O. Khi đo phổ hồng ngoại cho kết quả như hình bên. Công thức cấu tạo của A là
[image: A picture containing text, line, font, plot  Description automatically generated]
	A. CH2=CH-CH2-OH.	B.CH3CH2CH=O.	C. CH3-C(=O)-CH3.		D.CH3-O-CH=CH2.
Câu 32: Eugenol là thành phần chính trong tinh dầu đinh hương hoặc tỉnh dầu hương nhu. Chất này được sử dụng làm chất diệt nấm, dẫn dụ côn trùng. 
- Phân tích định tính cho thấy phần trăm khối lượng các nguyên tố eugenol có %mC = 73,17%; %mH = 7,31%, còn lại là oxygen. 
- Kết quả phân tích phổ khối lượng cho thấy phân tử khối của eugenol là 164.
- Phổ hồng ngoại của eugenol như hình dưới. 
[image: A graph of a graph  Description automatically generated]
Phát biểu nào sau đây không đúng?
	A. Công thức phân tử eugenol là C10H12O2.
	B. Eugenol là alcolhol đa chức. 
	C. Hợp chất eugenol chỉ chứa liên kết đơn trong phân tử.
	D. Trong phổ trên thấy xuất hiện nhiều peak chứng tỏ hợp chất có nhiều nhóm chức khác nhau.

Phần 2: PHỔ KHỐI LƯỢNG
I. GIỚI THIỆU PHỔ KHỐI LƯỢNG
Các nguyên lí cơ bản của phương pháp phổ khối lượng (Mass Spectrometry), hay được gọi là phổ MS, được đặt nền móng từ năm những năm cuối thập niên 1890 . Lúc đó Joseph John Thomson, nhà khoa học người Anh, đã xác định được tỉ số khối lượng- điện tích của electron, và Wilhelm Wien đã nghiên cứu sự chệch hướng từ của các tia anode và đã xác định các tia mang điện tích dương. Hai ông đã được nhận Giải thưởng Nobel cho các cố gắng này của mình: Thomson nhận năm 1906 và Wien nhận năm 1911. Trong năm 1912-1913, Thomson đã nghiên cứu phổ MS của các khí trong khí quyển và đã sử dụng phổ MS để xác minh sự tồn tại của neon-22 trong mẫu neon-20, do đó, đã chứng minh rằng các nguyên tố có thể có các đồng vị. Máy phổ MS sớm nhất, giống như ta biết hiện nay, được Arthur Jeffrey Dempster, nhà vật lí người Mỹ gốc Canada, xây dựng vào năm 1918. Tuy nhiên, phương pháp phổ MS chưa được sử dụng rộng rãi chỉ đến cách đây hơn 50 năm, bắt đầu từ khi các máy phổ MS không đắt tiền, nhưng đáng tin cậy, được thiết kế.
Sự phát triển tiếp tục của việc đưa mẫu vào và các kĩ thuật ion hóa đối với các hợp chất có trọng lượng phân tử cao (MW) và các mẫu sinh học trong các thập niên 1980 và 1990 đã đưa phổ MS đến cộng đồng mới của các nhà nghiên cứu. Việc giới thiệu các thiết bị thương mại có giá thành thấp hơn được duy trì một cách dễ dàng đã làm cho phổ MS trở thành một kĩ thuật không thể thiếu trong nhiều lĩnh vực khác biệt với các phòng thí nghiệm của Thomson và Wien. Ngày nay, ngành công nghiệp công nghệ sinh học đã sử dụng phổ MS để nghiên cứu protein, oligonucleotide và polysaccharide. Ngành công nghiệp dược phẩm đã sử dụng phổ MS trong tất cả các giai đoạn của quá trình phát triển các loại thuốc, từ phát hiện ra hợp chất dẫn đường và phân tích cấu trúc, đến việc phát triển tổng hợp và hoá học tổ hợp, và cho dược lí học và sự trao đối chất của thuốc. Trong các bệnh viện trên thế giới, phổ MS được sử dụng trong thử nghiệm máu và nước tiểu cho tất cả mọi thứ, từ sự có mặt và các mức độ của một số hợp chất mà được coi là các "chất đánh dấu" đối với các trạng thái bệnh lí, bao gồm nhiều bệnh ung thư, để phát hiện sự có mặt và việc phân tích định lượng của các loại thuốc trái phép và thuốc tăng cường vận động. Các nhà khoa học môi trường dựa vào phổ MS để giám sát chất lượng nước và không khí, và các nhà địa chất sử dụng phổ MS để kiểm tra chất lượng của các trữ lượng dầu khí. Phổ MS cũng được sử dụng thường xuyên trong kiểm tra an ninh sân bay và điều tra pháp y để phát hiện dấu vết của chất nổ.
Ở dạng đơn giản nhất, máy phổ MS được thiết kế để thực hiện ba chức năng cơ bản: hoá hơi các hợp chất có tính bay hơi khác nhau; tạo ion từ các phân tử ở pha khí nhận được (trừ trường hợp quá trình hoá hơi trực tiếp tạo ra ion chứ không phải phân tử trung hoà); và tách các ion theo tỉ số khối lượng-điện tích  (m/ze) của chúng trong điện trường hay từ trường cùng với việc phát hiện và ghi nhận chúng. Vì các ion có độ bội điện tích chỉ được tạo thành rất ít so với các ion có điện tích bằng 1, nên z có thể lấy bằng 1 và cũng vì e là hằng số (điện tích của electron) nên tỉ số m/z được coi là khối lượng của ion. Do đó máy phổ MS là một công cụ dùng để tạo ra và cân các ion.
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Máy đo phổ khối lượng
[image: ][image: ]
1.Sự ion hóa phân tử
Nguyên tắc chung của phương pháp phổ khối lượng là phá vỡ phân tử trung hòa thành ion phân tử và các mảnh ion dương có số khối m/z (m là khối lượng ion và z là điện tích ion). Sau đó phân tách các ion này dựa theo số khối và nhận tín hiệu ở đầu dò, được xử lí bằng phần mềm để thu được phổ khối lượng. Dựa vào phổ khối này có thể xác định phân tử khối và cấu tạo phân tửcủa chất nghiên cứu
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                                                                                                      [image: ]
Khi bắn phá các phân tử hợp chất hữu cơ trung hòa bằng các phân tử mang năng lượng cao sẽ trở thành các ion phân tử mang điện tích dương hoặc phá vỡ thành mảnh ion và các gốc theo sơ đồ sau sơ đồ sau : 

ABCD  + e ABCD+     + 2e (>95%)

        ABCD++     + 3e

                                                                    ABCD-       
Sự hình thành các ion mang điện tích +1 chiếm 95%, còn lại là các ion mang điện tích +2 hoặc ion âm (-). Năng lượng bắn phá các phân tử thành ion phân tử khoảng 10eV. Nhưng với năng lượng cao thì ion phân tử có thể phá vỡ thành các mảnh ion dương (+) hoặc ion gốc, các gốc hoặc phân tử trung hòa nhỏ hơn:

  ABCD  + e ABC . +  D+     

                                                                              AB .  +  CD+

                                                                              A .    +  BCD+

                                                                              .......
Sự phá vỡ này phụ thuộc vào cấu tạo chất, phương pháp bắn phá và năng lượng bắn phá.Quá trình này là quá trình ion hóa. Các ion dương hình thành đều có khối lượng m và điện tích z, tỉ số m/z gọi là số khối ion. Bằng cách nào đó, tách các ion có số khối khác nhau ra khỏi nhau và xác định được xác suất có mặt của chúng rồi vẽ đồ thị biểu diễn mối liên quan giữa các xác suất có mặt (hay cường độ tương đối l) và số khối m/z thì đồ thị này được gọi là phổ khối lượng. 
2. Phân loại các ion
Ion phân tử 
Ion phân tử được hình thành do mất đi electron,cho nên khối lượng của nó chính là khối lượng của nó chính là khối lượng của phân tử, được kí hiệu là M+. Ion phân tử có các tính chất sau:
- M+: là ion có khối lượng phân tử lớn nhất, được coi là khối lượng phân tử.
- M+: là ion với thế xuất hiện nhỏ nhất.
- M+: là số chẵn nếu phân tử không chứa dị tố N hay chứa một số chẵn dị tố N và M+ sẽ là số lẻ nếu chứa một số lẻ dị tố N.
- Tất cả sự phá vỡ phân tử đều có thể tính từ hiệu số khối lượng của các phân tử với ion phân tử.
- Cường độ của M+ tỉ lệ với áp suất mẫu. Nó phụ thuộc vào dãy hợp chất, năng lượng của electron và khả năng phá vỡ phân tử. Cường độ của M+ có giá trị từ 0 đến 100%.
Ion đồng vị
Ion phân tử của các hợp chất không phải chỉ là vạch riêng lẻ vì các nguyên tử chứa trong hợp chất thiên nhiên đều tồn tại đồng vị như 13C bên cạnh 12C; 15N bên cạnh 14N ; 17O, 18O bên cạnh 16O; 37Cl bên cạnh 35Cl. Các đồng vị tồn tại trong tự nhiên với các tỉ lệ khác nhau cho nên bên cạnh vạch chính ứng với ion M+ còn có các vạch [M+1]+ và [M+2]+...với cường độ nhỏ hơn. Chiều cao của các vạch này tỉ lệ với sự có mặt của các đồng vị trong phân tử. Khi biết được chiều cao của các vạch phổ có thể tính được số nguyên tử carbon trong phân tử.
	Chẳng hạn, nguyên tố carbon trong thiên nhiên tồn tại 12C là 100%, 13C là 1,1% .Như vậy, nếu một hợp chất chỉ chứa nguyên tử carbon như methane thì ion M+ có chiều cao 100% (12CH4) thì ion (M+1)+ sẽ có tỉ lệ 1,1%(13CH4).
Ở phân tử ethane có hai nguyên tử carbon nên ion M+ có chiều cao là 100% (12C2H6) thì ion (M+1)+ sẽ có chiều cao 2x1,1% = 2,2% (13CH312CH3). Như vậy nếu phân tử có n nguyên tử carbon thì ion (M+1)+ sẽ có tỉ lệ n x1,1% so với chiều cao của ion phân tử M+:

 với h là chiều cao vạch phổ M+ và h’ là chiều cao vạch phổ (M+1)+.
Ion mảnh
Được sinh ra khi phân tử bị phân mảnh do va chạm với electron.
Metastable ion
Một số ion xuất hiện như bước trung gian giữa các ion có khối lượng lớn. Các ion này có thời gian sống ngắn nên không ghi nhận được đầy đủ cường độ vạch phổ nhưng cũng có thể phát hiện được sự có mặt của nó gọi là metastable ion (ion chưa ổn định).
3.Nhận diện peak ion phân tử trên khối phổ đồ
Trong phân tích khối phổ, việc xác định chính xác một ion (M+ hay các phân mảnh) rất quan trọng cho việc xác định chất được phân tích. Một hợp chất xác định, trong những điều kiện xác định sẽ cho các ion xác định trên phổ khối. Tuy nhiên một ion có số khối xác định trên phổ khối lại có thể xuất phát từ nhiều chất khác nhau, thường rất khó nhận diện ra được peak ion phân tử trên khối phố vì hai trường hợp sau:
· Peak ion phân tử không xuất hiện hoặc xuất hiện nhưng rất yếu.
· Peak ion phân tử có hiện diện nhưng nó là một trong nhiều peak mà một số peak đó có cường độ tương đối cao.
Để nhận diện peak ion phân tử trên khối phố, cần áp dụng quy tắc nitrogen: Phân tử với khối lượng phân tử là một con sổ chẵn, thì phân tử đó phải hoặc là không chứa nguyên tử nitrogen hoặc có chứa một số chẵn các nguyên tử nitrogen. Một mảnh ion có là số lẻ, thì mảnh đó phải chứa số lẻ nguyên tử nitrogen.
Cường độ peak ion phân tử tùy thuộc vào độ bền của ion phân tử. Các loại hợp chất được sắp xếp theo thứ tự độ bền giảm dần như sau: hợp chất thơm > alkene liên hợp > hợp chất vò̀ng > hợp chất sulfur hữu cơ > các alkane dây ngắn. Các peak ion phân tử rõ ràng, dể nhận thấy thường xuất phát từ các hợp chất sau: ketone > amine > ester > ether  acidcacboxylic  aldehyde  amide  halogenide. Các peak ion phân tử của alcohol, nitrite, nitrate, hợp chất nitro và hợp chất phân nhánh thường khó phát hiện.
II. SỬ DỤNG PHỔ KHỐI TRONG DẠY HỌC CTGDPT 2018
Áp dụng giảng dạy từ phần hóa học hữu cơ (từ chương 3: Đại cương hóa học hữu cơ trở đi)
· Xác định phân tử khối bằng phương pháp phổ khối lượng (MS) thay cho các phương pháp cũ.
P/s: Mass Spectrometry (MS) 

-Tổng quát: M M+   +  e 	
Trong đó: Mảnh ion [M+] được gọi là mảnh ion phân tử.
- Hợp chất đơn giản: mảnh có giá trị m/z lớn nhất ứng với mảnh ion phân tử [M+] và có giá trị bằng phân tử khối của chất nghiên cứu.
* Trên phổ MS trục hoành biểu diễn giá trị m/z của mảnh ion. Trục tung của phổ cho biết cường độ tương đối (%) của các mảnh ion, trong đó ion xuất hiện nhiều nhất được gán cho cường độ tương đối là 100% .
Ví dụ: Phổ khối khối lượng của ethanol (C2H6O) có peak ion phân tử [C2H6O+] có giá trị m/z = 46.
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III. BÀI TẬP SỬ DỤNG PHỔ KHỐI LƯỢNG
A. BÀI TẬP TỰ LUẬN
Câu 1. [KNTT - SGK] Hãy gán các chất hữu cơ sau: C6H6, C3H8O, C4H8O2 vào các phổ khối lượng tương ứng dưới đây:
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Hướng dẫn giải
Vì mảnh có giá trị m/z lớn nhất ứng tới giá trị phân tử khối:
a) C3H8O (M=60)	b) C6H6 (M=78)	c) C4H8O2 (M=88)
Câu 2. [KNTT - SGK] 
	Camphor (có trong cây long não) là một chất rắn kết tinh màu trắng hay trong  suốt giống như sáp với mùi thơm đặc trưng, thường dùng trong y học. Phần trăm khối lượng các nguyên tố trong camphor lần lượt là 78,94% carbon, 10,53% hydrogen và 10,53% oxygen. Từ phổ khối lượng của camphor xác định được giá trị m/z của peak [M+] bằng 152. Hãy lập công thức phân tử của camphor theo các bước:
- Lập công thức đơn giản nhất của camphor.
- Xác định phân tử khối.
- Xác định công thức phân tử của camphor.
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	Cây và tinh dầu long não
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Phổ khối lượng của camphor
Hướng dẫn giải
- Lập công thức đơn giản nhất của camphor.
Đặt công thức đơn giản nhất của camphor là CpHqOr
	
	           = 6,578: 10,53: 0,658= 10: 16: 1
Vậy CTĐGN của camphor là C10H16O
- Xác định phân tử khối.
Vì mảnh có giá trị m/z lớn nhất ứng tới giá trị phân tử khối nên phân tử khối của camphor là 152.
- Xác định công thức phân tử của camphor.
Đặt CTPT của camphor là (C10H16O)n
M= 152n= 152 → n=1
Vậy: CTPT của camphor là C10H16O.
Câu 3. [KNTT - SGK]  
	Eugenol là thành phần chính trong tinh dầu đinh hương hoặc tinh dầu hương nhu. Chất này được sử dụng là chất diệt nấm, dẫn dụ côn trùng. Phân tích phần trăm khối lượng các nguyên tố cho thấy eugenol có 73,17% carbon, 7,31% hydrogen, còn lại là oxygen. Lập công thức phân tử của eugenol, biết rằng kết quả phân tích phổ khối lượng cho thấy phân tử khối của eugenol là 164.

	[image: ]
Tinh dầu đinh hương



Hướng dẫn giải
- Lập công thức đơn giản nhất của eugenol.
Đặt công thức đơn giản nhất của c eugenol là CpHqOr
	
	           = 6,0975: 7,31: 1,22= 5: 6: 1
Vậy CTĐGN của eugenol là C5H6O
- Xác định công thức phân tử của eugenol.
Đặt CTPT của eugenol là (C5H6O)n
M= 82n= 164 → n=2
Vậy: CTPT của eugenol là C10H12O2
Câu 4 (SGK -CTST): Acetone là một hợp chất hữu cơ dùng để làm sạch dụng cụ trong phòng thí nghiệm, tẩy rửa sơn móng tay và là chất đầu trong nhiều quá trình tổng hợp hữu cơ. Kết quả phân tích nên tố của acetone như sau: 62,07%C; 27,59%O về khối lượng, còn lại là hydrogen. Phân tử khối của acetone được xác định thông qua phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất bằng 58. Lập công thức phân tử của acetone.
[image: ]
Hướng dẫn giải
%H = 100% - 62,07% - 27,59% = 10,34% 
Công thức phân tử: CxHyOz  (x,y,z nguyên dương)  




=>= 3 ; = 6


= 1
Vậy công thức phân tử Acetone là C3H6O
Câu 5 (SGK -CTST): Chất hữu cơ X được sử dụng khá rộng rãi trong ngành y tế với tác dụng chống vi khuẩn, vi sinh vật. Kết quả phân tích nguyên tố của  như sau: 52,17% C; 13,04% H về khối lượng, còn lại là oxygen. Phân tử khối của  được xác định thông qua kết quả phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị  lớn nhất bằng 46 . Lập công thức phân tử của .
Hướng dẫn giải
%O = 100% - 52,17% - 13,04% = 34,79% 
Công thức phân tử X :  CxHyOz  (x,y,z nguyên dương)  




=>= 2; = 6


= 1
Vậy công thức phân tử X là C2H6O
Câu 6 (SGK -CTST): Aniline là hợp chất quan trọng trong công nghiệp phẩm nhuộm và sản xuất polymer. Kết quả phân tích nguyên tố của aniline như sau: 77,42% C; 7,53% H về khối lượng, còn lại là nitrogen. Phân tử khối của aniline được xác định trên phổ khối lượng  tương ứng với peak có cường độ tương đối mạnh nhất là 93. Lập công thức phân tử của aniline.
[image: ]
Phổ khối lượng của aniline. 
Hướng dẫn giải
Vì mảnh có giá trị m/z lớn nhất ứng tới giá trị phân tử khối nên phân tử khối của aniline là 93.
%N = 100% - 77,42% - 7,53% = 15,05% 
Công thức phân tử aniline.: CxHyNz  (x,y,z nguyên dương)  




=>= 6; = 7


= 1
Vậy công thức phân tử aniline.là C6H7N
Câu 7 [CD-SGK]: Hai hợp chất A và B có cùng công thức thực nghiệm là CH2O. Phổ MS cho thấy A và B có các tín hiệu sau:
	Chất A
	Chất B

	m/z
	Cường độ tương đối %
	m/z
	Cường độ tương đối %

	29
	19
	31
	100

	31
	100
	59
	50

	60
	38
	90
	16


Xác định công thức phân tử của A và B. Biết mảnh [M+] có giá trị m/z lớn nhất. 
Hướng dẫn giải:
* Chất A: m/z có giá trị lớn nhất là 60 → MA = 60
(CH2O)n = 60 → 30.n = 60 → n = 2
Vậy CTPT của A là C2H4O2
* Chất B: m/z có giá trị lớn nhất là 90 → MB = 90
(CH2O)n = 90 → 30.n = 90 → n = 3
Vậy CTPT của A là C3H6O3
Câu 8 : Kết quả phân tích nguyên tố cho thấy trong hợp chất Y, carbon chiếm 85,7% còn hydrogen chiếm 14,3% về khối lượng.
a) Y là hydrocarbon hay dẫn xuất của hydrocarbon.
b) Xác định công thức đơn giản nhất của Y.
c) Cho phổ khối của Y như hình bên dưới, xác định công thức phân tử của Y.
[image: ]
Phổ khối của Y
Hướng dẫn giải:
a) %O = 100% - %C - %H = 0% → Y không chứa oxygen trong phân tử nên Y là hydrocarbon.
b) Gọi công thức tổng quát của Y là CxHy


Ta có tỉ lệ: x : y  =  = = 7,142 : 14,3 = 1: 2 
Vậy CTĐGN của Y là CH2
c) MY = 56 → (CH2)n = 56 → 14.n = 56 → n = 4
Vậy CTPT của Y là C4H8
Câu 9.
	Safrol là một chất có trong tinh dần xá xị (hay gù hương), được dùng làm hương liệu trong thực phẩm. Kết quả phân tích nguyên tố cho thấy thành phần phần trăm về khối lượng các nguyên tố carbon, hydrogen và oxygen có trong safrol lần lượt là 74,07%; 6,18% và 19,75%. Xác định công thức đơn giản nhất và công thức phân tử của safrol. Cho phổ MS của safrol như hình bên dưới.
	[image: ]



[image: ]
Phổ khối của safrol.
Hướng dẫn giải:
Gọi công thức tổng quát của X là CxHyOz


Ta có tỉ lệ: x : y : z =  = = 6,1725: 6,18: 1,234 = 5: 5 : 1
Vậy CTĐGN của X là C5H5O
Mx = 162 → (C5H5O)n = 162 → 81.n = 162 → n = 2
Vậy CTPT là C10H10O2
Câu 10: [CD- SGK]: Xác định công thức phân tử của propene, biết rằng propene có công thức đơn giản nhất là CH2 (xác định từ phân tích nguyên tố) và có phổ khối lượng như sau:
[image: ]
Hướng dẫn giải:
Từ phổ khối lượng, ta có Mpropen = 42
Công thức đơn giản nhất là CH2, nên công thức phân tử có dạng (CH2)n
Phân tử khối của propene là 42, nên: 14.n = 42 → n = 3
Vậy CTPT của propene là (CH2)3 hay C3H6
Câu 11. Retinol là vitamin A, có nguồn gốc động vật, có vai trò hỗ trợ thị giác của mắt, còn vitamin C giúp tăng khả năng miễn dịch của cơ thể. 
	[image: ]
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Để xác định công thức phân tử của các hợp chất này, người ta đã tiến hành phân tích nguyên tố và đo phổ khối lượng. Kết quả khảo sát được trình bày trong bảng sau:
	Hợp chất
	%C
	%H
	%O
	Giá trị m/z của peak ion phân tử [M+]

	Vitamin C
	40,90
	4,55
	54,55
	176

	Vitamin A
	83,92
	10,49
	5,59
	286


[image: ]
Phổ khối lượng của Vitamin C
[image: ]
Phổ khối lượng của Vitamin A
Hãy lập công thức phân tử của vitamin A và vitamin C.
Hướng dẫn giải
- Thiết lập công thức phân tử của vitamin A:
Đặt công thức phân tử tổng quát là CxHyOz, ta có:


Vậy công thức đơn giản nhất của vitamin A là C20H30O.

CxHyOz = (C20H30O)n


 (12.20 + 1. 30 + 16).n = 286  n = 1.
Công thức phân tử của vitamin A là C20H30O.
- Thiết lập công thức phân tử của vitamin C:
Đặt công thức phân tử tổng quát là CxHyOz, ta có:


Vậy công thức đơn giản nhất của vitamin C là: C3H4O3.

 CxHyOz = (C3H4O3)n.


 (12.3 + 4 + 16.3).n = 176  n = 2.
Vậy công thức phân tử của vitamin C là: C6H8O6.
Câu 12 (SBT- KNTT) Vitamin C (ascorbic acid) chứa 40,92% C, 4,58% H và 54,50% O về khối lượng. Hình sau đây là phổ khối lượng của ascorbic acid:
[image: ]
Xác định công thức thực nghiệm và công thức phân tử của ascorbic acid.
Hướng dẫn giải

Tỉ lệ mol của các nguyên tố: = 3,407 : 4,544 : 3,406 = 3 : 4 : 3.
Công thức thực nghiệm của ascorbic acid là C3H4O3.
Phổ khối lượng của ascorbic acid cho thấy phân tử khối của ascorbic acid bằng 176.
Công thức phân tử của ascorbic acid là C6H8O6.
[bookmark: bookmark=id.30j0zll]Câu 13 (SBT- KNTT) Đốt cháy 20,63 mg hợp chất Y, chỉ chứa C, H, và O, bằng lượng dư khí oxygen tạo 57,94 mg CO2 và 11,85 mg H2O.
[bookmark: bookmark=id.1fob9te]a) Tính khối lượng (theo mg) của C, H và O trong hợp chất Y.
[bookmark: bookmark=id.3znysh7]b) Xác định công thức thực nghiệm của Y.
[bookmark: bookmark=id.2et92p0]Dựa trên phổ khối lượng của Y như hình cho dưới đây, xác định công thức phân tử của Y.
[image: ]
m/z
Hướng dẫn giải
 a) Khối lượng các nguyên tố:


=  = 15,81(mg).


=  = 1,326 (mg).

 = 20,630 - 15,810 - 1,326 = 3,494 (mg).
b) Tỉ lệ mol của các nguyên tố:

=1,32: 1,32: 0,218 = 6:6:1.
Công thức thực nghiệm của Y là C6H6O.
c) Phổ khối lượng của chất Y cho thấy phân tử khối của chất Y bằng 94.
Công thức phân tử của Y là C6H6O.



Câu 14 (SBT- KNTT) Một mẫu aspirin được xác định là có chứa  carbon,  hydrogen và  oxygen về khối lượng. Phổ khối lượng của aspirin như hình sau đây. Xác định công thức phân tử của Aspirin.
[image: ]
Hướng dẫn giải

Công thức tổng quát của Aspirin là CxHyOz.
Phân tử khối theo phổ khối lượng là 180.
Ta có: 


Vậy công thức phân tử của Aspirin là C9H8O4.
Câu 15 (SBT - CTST). Acetylene là một hydrocarbon được dùng làm nhiên liệu trong đèn xì oxy-acetylene (khi tác dụng với oxygen) để hàn hay cắt kim loại. Hãy lập công thức phân tử của acetylene, biết kết quả phân tích nguyên tố của acetylene có 7,69% H về khối lượng. Phân tử khối của acetylene gấp 13 lần phân tử khối của hydrogen.
Hướng dẫn giải:
Ta có: %mC = 100% - 7,69% = 92,31%
Vì phân tử khối của acetylene gấp 13 lần phân tử khối của hydrogen nên Macetylene = 26
Acetylene là một hydrocarbon nên có công thức phân tử là CxHy


Công thức của phân tử acetylene là C2H2
Câu 16 (SBT - CTST). Buta-1,3-diene là một hydrocarbon được dùng nhiều nhất trong sản xuất cao su. Hãy lập công thức phân tử của buta-1,3-diene, biết kết quả phân tích nguyên tố của buta-1,3-diene có . Phân tử khối của buta-1,3-diene gấp 1,6875 phân tử khối của oxygen.
Hướng dẫn giải:
Dựa trên kết quả phân tích nguyên tố của buta-1,3-diene có  nên %mC = 88,89% và %mH = 11,11%.
Buta-1,3-diene là một hydrocarbon nên có công thức phân tử là CxHy
Vì phân tử khối của buta-1,3-diene gấp 1,6875 phân tử khối của oxygen nên MButa-1,3-diene = 54.


Công thức phân tử của buta-1,3-diene là C4H6
Câu 17 (SBT - CTST). Glycine là một amino acid mà cơ thể sử dụng để tạo ra protein và các chất quan trọng khác như hormone và enzyme. Hãy lập công thức phân tử của glycine, biết kết quả phân tích nguyên tố của glycine có 32,00% C; 6,67% H; 18,67% N về khối lượng, còn lại là O. Phân tử khối của glycine là 75.
Hướng dẫn giải: 
Ta có: %mO = 100% - 32% - 6,67% - 18,67% = 42,66%.
Đặt công thức phân tử của glycine là CxHyOzNt (M = 75).


Công thức phân tử của glycine là C2H5O2N.
[bookmark: bookmark333]Câu 18 (SBT - CTST). Phenol là hợp chất hữu cơ được sử dụng để sản xuất chất kích thích tăng trưởng ở thực vật, kích thích tố thực vật 2,4-D cũng như chất diệt cỏ dại. Hãy lập công thức phân tử của phenol, biết kết quả phân tích nguyên tố của phenol có mc : mH: m0 = 36 : 3 : 8. Phân tử khối của phenol lớn hơn methane 78 đơn vị.
Hướng dẫn giải:
Dựa trên kết quả phân tích nguyên tố của phenol có mC : mH : mO = 36:3:8 nên %mC = 76,60%, %mH = 6,38% và %mO = 17,02%.
Đặt công thức phân tử của phenol là CxHyOz.
Vì phân tử khối của phenol nặng hơn methane 78 đơn vị nên Mphenol = 94


Công thức phân tử của phenol là C6H6O.
Câu 19 (SBT - CTST). Thuốc nổ TNT (2,4,6-trinitrotoluene) là hợp chất hữu cơ được điều chế bằng phản ứng của toluene với hỗn hợp gồm HNO3 đặc và H2SO4 đặc trong điều kiện đun nóng. Hãy lập công thức phân tử của TNT, biết kết quả phân tích nguyên tố của TNT có 37,00% C; 2,20% H; 42,29% O về khối lượng; còn lại là N. Phân tử khối của TNT gấp khoảng 2,91 lần phân tử khối của benzene (C6H6).
Hướng dẫn giải:
Ta có: %mN = 100,00% - (37,00% + 2,20%  + 42,29%) = 18,51%.
Đặt công thức phân tử của TNT là CxHyOzNt
Vì phân tử khối của TNT gấp khoảng 2,91 lần phân tử khối của benzene nên MTNT = 227


Công thức phân tử của TNT là C7H5O6N3.
[bookmark: bookmark335]Câu 20 (SBT - CTST). Trong ruộng lúa, ao, hồ, ... thường chứa các vật thể hữu cơ. Khi các vật thể hữu cơ đó bị phân huỷ trong điều kiện không có oxygen sinh ra hydrocarbon (X) ở thể khí. Người ta đã lợi dụng hiện tượng này để làm các hầm biogas trong chăn nuôi gia súc, tạo khí (X) sử dụng đun nấu hoặc chạy máy, ... Hãy lập công thức phân tử của (X), biết kết quả phân tích nguyên tố của (X) có 25% H về khối lượng. Phân tử khối của hợp chất này được xác định thông qua kết quả phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
Hướng dẫn giải:
Ta có: %mC = 100% - 25% = 75%
(X) là một hydrocarbon nên công thức phân tử của (X) là CxHy
Từ phổ khối lượng của (X), suy ra M(X) = 16.


Công thức phân tử của (X) là CH4.
Câu 21 (SBT - CTST).  Hydrocacbon (Y) có tác dụng kích thích các tế bào thực vật tăng trưởng nên được sử dụng vào mục đích kích thích sự ra hoa, quả chín ở các loại cây ăn trái. Hãy lập công thức phân tử của (Y), biết kết quả phân tích nguyên tố của (Y) có 85,71% C về khối lượng. Phân tử khối của hợp chất này được xác định thông qua kết quả phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
Hướng dẫn giải:
Ta có: %mH = 100% - 85,71% = 14,29%.
(Y) là một hydrocarbon nên công thức phân tử của (Y) là CxHy
Từ phổ khối lượng của (Y), suy ra M(Y) = 28.


Công thức phân tử của (Y) là C2H4.
Câu 22 SBT - CTST). Diethyl ether là hợp chất dùng làm thuốc gây mê toàn thân theo đường thở. Nó cũng có tác dụng giảm đau và giãn cơ. Hãy lập công thức phân tử của diethyl ether, biết kết quả phân tích nguyên tố của hợp chất này có 64,86% C; 13,51% H về khối lượng; còn lại là O. Khối lượng mol phân tử của diethyl ether được xác định trên phổ khối lượng tương ứng với peak có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
Hướng dẫn giải:
Ta có: %mO  = 100% - 64,86% - 13,51% = 21,63%.
Đặt công thức phân tử của diethyl ether là CxHyOz
Từ phổ khối lượng, suy ra MDiethyl ether = 74


Công thức phân tử của diethyl ether là C4H10O.
Câu 23 (SBT - CTST). Formaldehyde trong dung dịch (khoảng 40% theo thể tích hoặc 37% theo khối lượng) được gọi là fomon hay formalin, được sử dụng nhiều trong y khoa với tác dụng diệt khuẩn; là dung môi giúp bảo vệ các mẫu thí nghiệm hay các cơ quan trong cơ thể con người, ... Hãy lập công thức phân tử của formaldehyde, biết kết quả phân tích nguyên tố của hợp chất này có 40% C về khối lượng và . Khối lượng mol phân tử của formaldehyde được xác định trên phổ khối lượng tương ứng với peak có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
Hướng dẫn giải:
Dựa trên kết quả phân tích nguyên tố của hợp chất formaldehyde có


Nên %mH = 6,67%, %mO = 53,33%
Đặt công thức phân tử của formaldehyde là CxHyOz
Từ phổ khối lượng của formaldehyde, suy ra MFormaldehyde = 30.


Công thức phân tử của formaldehyde là CH2O.
Câu 24 (SBT - CTST). Formic acid là một dung dịch khử trùng mạnh được dùng để làm sạch trong công nghiệp hoặc trong hộ gia đình. Hãy lập công thức phân tử của formic acid, biết kết quả phân tích nguyên tố của hợp chất này có 26,09% C; 69,57% O về khối lượng, còn lại là H. Khối lượng mol phân tử của formic acid được xác định trên phổ khối lượng tương ứng với peak có cường độ tương đối xấp xỉ 60%.
[image: ]
Hướng dẫn giải:
%mH =100% - (26,09% + 69,57%) = 4,34%
Đặt công thức phân tử của formic acid là CxHyOz
Từ phổ khối lượng của formic acid, suy ra MFormic acid = 46.


Công thức phân tử của formic acid là CH2O2.
Câu 25 (SBT - CTST). Hai hợp chất (A) và (B) đều có dạng công thức là (CH2)n. Phổ MS của hai hợp chất này được cho trong hình sau:
	[image: ]
	[image: ]


Xác định công thức phân tử của (A) và (B). Biết mảnh [M+] của chất (A) có cường độ tương đối lớn nhất, mảnh [M+] của chất (B) có giá trị m/z lớn nhất.
Hướng dẫn giải: 
M(A) = 28 = 14nn = 2  Công thức phân tử của (A) là C2H4.
M(B) = 42 = 14nn = 3  Công thức phân tử của (A) là C3H6.
Câu 26(SBT - CTST). Naphthalene là một hydrocarbon đóng vai trò quan trọng để tổng hợp các sản phẩm sử dụng trong sản xuất thuốc nhuộm, thuốc trừ sâu, dung môi hữu cơ và nhựa tổng hợp. Naphthalene là nguồn nguyên liệu chính cho carbaryl, sử dụng như một dạng thuốc trừ sâu nói chung. Lập công thức phân tử của naphthalene, biết kết quả phân tích nguyên tố của naphthalene có 93,75% C về khối lượng. Khối lượng mol phân tử của naphthalene được xác định trên phổ khối lượng(**) tương ứng với peak có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
Hướng dẫn giải
%mH = 100% - 93,75% = 6,25%.
Naphthalene là một hydrocarbon nên có công thức phân tử là CxHy. 
Từ phổ khối lượng, suy ra: MNaphthalene = 128.


Công thức phân tử của naphthalene là C10H8
Câu 27(SBT - CTST) Acetic acid được sử dụng rộng rãi trên thế giới trong nhiều ngành công nghiệp khác nhau như tạo ra polymer ứng dụng trong sơn, chất kết dính, là dung môi hoà tan các chất hoá học, sản xuất và bảo quản thực phẩm đặc biệt dùng để sản xuất giấm.
a) Lập công thức phân tử của acetic acid, biết kết quả phân tích nguyên tố của acetic acid có 40% C; 53,33% O về khối lượng; còn lại là H. Phân tử khối của acetic acid được xác định trên phổ khối lượng(*) tương ứng với peak có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
b) Dựa vào phổ IR bên(**), hãy cho biết có thể xác định được nhóm chức carboxyl có trong acetic acid từ peak nào.
[image: ]
Hướng dẫn giải
a, %mH = 100% - 40% - 53,33%
Đặt công thức phân tử của acetic acid là CxHyO. 
Từ phổ khối lượng, suy ra: MAceticacid = 60.

suy ra CTPT C2H4O2.
b) Dựa vào phổ IR, nhận thấy peak A ở trong khoảng 3 300 - 3 000 cm-1 có sự hiện diện của nhóm -OH và peak C trong khoảng 1 700 cm-1 có sự hiện diện của nhóm C=O. Như vậy, có thể dựa vào peak A và D giúp dự đoán phổ hồng ngoại này có sự xuất hiện của nhóm chức -COOH trong hợp chất đã nêu.
Câu 28 (SBT-CD): Tiến hành phân tích nguyên tố, người ta xác định được trong thành phần cảu một mẫu hydrocarbon X chứa 0,72 gam carbon và 0,18 gam hydrogen.
a)Xác định công thức thực nghiệm của X.
b)Sử dụng phổ MS, xác định được phân tử khối của X là 30. Xác định công thức phân tử của X.
[image: ]
Hướng dẫn giải
a) Tỉ lệ về số nguyên tử carbon và hydrogen có trong phân tử X là:


Vậy công thức thực nghiệm của X là CH3-
b) Công thức phân tử của X có dạng (CH3)n mà X có phân tử khối là 30 nên n = 2 và X có công thức phân tử C2H6.
Câu 29 (SBT-CD): Họp chất Y có công thức thực nghiệm là CH2O.
a)Trong thành phần của Y có những nguyên tố nào?
b)Sử dụng phổ MS, xác định được phân tử khối của Y là 60. Xác định công thức phân tử của Y.
c)Nếu Y là một ester thì trên phổ IR, Y có hấp thụ đặc trưng ở vùng nào?
Hướng dẫn giải
a) Trong thành phần của Y có các nguyên tố C, H và O.
[bookmark: bookmark1149]b)(CH2O)n = 60 suy ra n = 2.
Vậy Y có công thức phân tử là C2H4O2.
[bookmark: bookmark1150]c)Nếu Y là một ester thì trên phổ IR, Y có hấp thụ đặc trưng ở vùng gần 1720 cm-1.
Câu 30 (SBT-CD): 
	Methyl salicylate thường có mặt trong thành phần của một số thuốc giảm đau, thuốc xoa bóp, cao dán dùng điều trị đau lưng, căng cơ, bong gân… Thành phần phần trăm về khối lượng các nguyên tố có trong phân tử methyl salicylate như sau: 63.16% C; 5,26% H và 31,58% O. Phổ MS của methyl salicylate được cho như Hình 10. Xác định công thức thực nghiệm và công thức phân tử của methyl salicylate.
	[image: Description: Description: Description: A graph with numbers and lines  Description automatically generated]


Hướng dẫn giải
Tổng thành phần phần trăm của các nguyên tố C, H, O trong methyl salicylate là 100% nên trong thành phần methyl salicylate chỉ có C, H và O
Tỉ lệ về số nguyên tử carbon : hydrogen : oxygen có trong phân tử methyl salicylate là:


Vậy công thức thực nghiệm của X là C8H8O3.
Phổ MS cho thấy ion phân tử của methyl salicylate [M+] có m/z =152 hay phân tử khối của methyl salicylate là 152 hay (C8H8O3)n = 152 => n = 1.
Vậy methyl salicylate có công thức phân tử là C8H8O3.
Câu 31 (SBT-CD): Lindane hay hexachlorane là chất có tác dụng trừ sâu mạnh, từng được sử dụng phổ biến trong nông nghiệp và làm dược phẩm (trị ghẻ, diệt chấy…). Tuy nhiên, do là chất độc phân hủy rất chậm trong tự nhiên vào năm 2009, hexachlorane đã bị đưa vào phụ lục cấm sản xuất và sử dụng cảu Công ước Stockholm về các chất ô nhiễm hữu cơ khó phân huy và bị cấm sử dụng tại 169 quốc gia trên thế giới. Thành phần phần trăm khối lượng cảu các nguyên tố có trong hexachlorane là: 24,78% C; 2,08% H và 73,14% Cl. Dựa vào phổ MS, xác định phân tử khối của hexachlorane là 288 (ứng với 35Cl)  hoặc 300 (ứng với 37Cl). Trong tự nhiên, 35Cl chiếm 75,77% số lượng nguyên tử còn 37Cl chiếm 24,23% số lượng nguyên tử.
a)Xác định công thức thực nghiệm của hexachlorane.
b)Xác định công thức phân tử của hexachlorane.
[image: ]
Hướng dẫn giải

Nguyên tử khối trung bình của chlorine là: 
a) Tỉ lệ về số nguyên tử carbon : hydrogen : chlorine có trong phân tử hexachlorane là:


Vậy công thức thực nghiệm của X là CHC1.
b) Tính với 35C1, hexachlorane có phân tử khối 288: (CHCl)n = 288 hay 48n = 288, từ đó suy ra n = 6. Tương tự, với 37C1, hexachlorane có phân tử khối 300: (CHCl)n = 300 hay 50n = 300, từ đó cũng suy ra n = 6. Vậy công thức phân tử của hexaclorane là C6H6Cl6.
Câu 32 (SBT-CD): Một hợp chất hữu cơ A được xác định có công thức thực nghiệm là CH2O.	
a) Các nguyên tố nào có trong thành phần phân tử của A?
b) Bằng phổ MS, người ta xác định được phân tử khối của A là 60. Tìm công thức phân tử của A.
c) Trên phổ IR của A thấy có tín hiệu hấp thụ ở 1715 cm-1 đồng thời cũng thấy một số tín hiệu hấp thụ trong vùng 3400 - 2500 cm-1. A có thể có nhóm chức nào? Xác định công thức cấu tạo của A.
Hướng dẫn giải
a) Các nguyên tố có mặt trong thành phần phân tử của A: C, H và O.
a) Theo đề bài: (CH2O)n = 60 hay 30n = 60 suy ra n = 2. Vậy A có công thức phân tử C2H4O2.
b) Trên phổ IR của A thấy có tín hiệu hấp thụ ở 1715 cm-1, đồng thời cũng thấy một đám hấp thụ trong vùng 3400 - 2500 cm-1 cho thấy A là một carboxylic acid. Do đó, A có công thức cấu tạo là CH3COOH.
Câu 33 (SBT-CD): Thành phần phần trăm về khối lượng nguyên tố có trong hợp chất X là 85,7% c và 14,3% H.		
a) Xác định công thức thực nghiệm của hợp chất X.
b) Cho phổ MS của X như hình bên dưới. Xác định công thức phân tử của X.
[image: ]
Phổ MS của  X
c) Cho biết công thức cấu tạo có thể có của X trong mỗi trường họp:
c1) X là hydrocarbon mạch thẳng.
c2) X là hydrocarbon mạch hở, phân nhánh.
Hướng dẫn giải
a) Từ bài cho, ta có:


Vậy công thức thực nghiệm của X là CH2.
b) Theo bài ra: (CH2)n = 56 hay 14n = 56 suy ra n = 4.
Vậy công thức phân tử của X là C4H8.
c) c1) Với X là hydrocarbon mạch thẳng: [image: ]
c2) Với X là hydrocarbon mạch hở, phân nhánh: [image: ]
Câu 34: Acetone là một hợp chất hữu cơ dùng để làm sạch dụng cụ trong phòng thí nghiệm, tẩy rửa sơn móng tay và là chất đầu của quá trình tổng hợp hữu cơ. Kết quả phân tích nguyên tố của acetone như sau:%mC = 62,07%; %mO = 27,59%, còn lại là hydrogen. Phân tử khối của acetone được xác định thông qua phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất. 
[image: ]
	Xác định số nguyên tử hydrogen trong phân tử acetone?

Hướng dẫn giải
	%H = 100% - 62,07% - 27,59% = 10,34%
	Đặt công thức phân tử của acetone là: CxHyOz
	Từ phổ khối lượng của acetone xác định được  Macetone = 58
	Ta có:
	 
	Công thức phân tử của acetone là C3H6O.
Câu 35: X là hợp chất hữu cơ có trong bơ, phomat … với mùi hơi khó chịu. Nó được sử dụng làm nguyên liệu để tổng hợp ester. Phân tích X (chứa C, H, O) thu được phần trăm khối lượng của C và O lần lượt là: %mC = 54,54%; %mO = 36,37%. Phổ khối lượng của X như sau:

[image: A graph of a number and a number  Description automatically generated]
[image: A graph of a graph showing the number of different numbers  Description automatically generated]Để xác định nhóm chức của X, người ta tiến hành phân tích và cho kết quả phổ IR như sau:
- Xác định công thức phân tử của X?
- Biết X là hợp chất hữu cơ đơn chức, mạch không phân nhánh. Viết công thức cấu tạo của X?
(HSG Cụm Ứng Hòa – Mỹ Đức – Hà Nội 2024)
Hướng dẫn giải
Đặt CT của X có dạng CxHyOz ta có:  
và MX = 88 nên (CH2O)n = 88 n = 4 CTPT của X: C4H8O2.
Vì X có 2 nguyên tử O và X đơn chức nên  X là acid carboxylic hoặc ester
Trên phổ IR có peak có tần số sóng là 1700 cm-1 =>có nhóm C=O Trên phổ IR có peak có tần số sóng là 2900 cm-1 có nhóm O-H
X là acid carboxylic.
	X có cấu tạo mạch không phân nhánh  CTCT của X là CH3-CH2-CH2-COOH
Câu 36: Kết quả phân tích nguyên tố của acetone như sau: %mC = 62,07%; %mO =  27,59%, còn lại là hydrogen. Phân tử khối của acetone được xác định thông qua phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất như sau:
[image: ]
Cấu tạo của acetone được xác định nhờ phổ IR như sau:

[image: ]
Lập công thức phân tử và lập luận xác định công thức cấu tạo thu gọn của acetone.
Hướng dẫn giải
Gọi CTTQ của acetone là CxHyOz
%mH = 100% - 62,07% - 27,59% = 10,34%
Dựa vào phổ khối lượng: M = 58
		
→ CTPT: C3H6O
Dựa vào phổ IR có peack thộc vùng phổ của liên kết đôi C=O nhưng không thấy peak liên kết C-H của aldehyde nên chất này chứa chức ketone
 CTCT: CH3-CO-CH3
Câu 37: Phân tích nguyên tố hợp chất hữu cơ X cho thấy phần trăm khối lượng ba nguyên tố carbon, hydrogen, oxygen lần lượt là 64,86%; 13,51% và 21;63%. Phổ khối MS của X như hình dưới đây:
[image: Ảnh có chứa văn bản, biểu đồ, hàng, bản phác thảo  Mô tả được tạo tự động]
a) Tìm công thức phân tử của X.
b) Phổ IR của X được cho ở hình dưới. Xác định nhóm chức có trong X từ đó viết các đồng phân của X.
[image: ]

	c) Oxi hóa X bằng CuO, đun nóng thì thu được một aldehyde có mạch carbon phân nhánh. Tìm công thức cấu tạo và gọi tên X.
(Chuyên Lê Khiết – Quảng Ngãi 2024
Hướng dẫn giải
	a) - Đặt CTPT của X là CxHyOz ta có:
	 
	 CTĐGN của X là C4H10O
	- Từ phố MS của X cho thấy X có phân tử khối bằng 74.
	74n = 74  n = 1. Vậy công thức phân tử của X là C4H10O.
	b) Do trên phố IR của X có tín hiệu ở vùng 3500 – 3200 cm-1 nên X là một alcohol. Công thức cấu tạo có thể có của X là:
	CH3 – CH2 – CH2 – CH2 – OH
	 CH3 – CH(OH) – CH2 – CH3
	(CH3)2CH – CH2 – OH
	(CH3)3C – OH
	c) Do oxi hoá X bằng CuO, đun nóng thì thu được một aldehyde có mạch carbon phân nhánh nên X có công thức cấu tạo là (CH3)2CH – CHOH và tên gọi là 2 – methylpropan – 1 – ol.
	[bookmark: _Hlk158970627]Câu 38:[image: ][image: ] Camphor (có trong cây long não) là một chất rắn kết tinh màu trắng hay trong  suốt giống như sáp với mùi thơm đặc trưng, thường dùng trong y học. Phần trăm khối lượng các nguyên tố trong camphor lần lượt là 78,94% carbon, 10,53% hydrogen và 10,53% oxygen. Từ phổ khối lượng của camphor xác định được giá trị m/z của peak [M+] .Xác định công thức phân tử của camphor.

	







                 Cây và tinh dầu long não
                                                                                          Phổ khối lượng của camphor
(THPT Quỳnh Lưu 3 – Nghệ An 2024)
Hướng dẫn giải
	Đặt công thức phân tử của camphor có dạng: CxHyOz.
	- Lập công thức đơn giản nhất của camphor:
Ta có: 
	
	Vậy công thức đơn giản nhất của camphor là: C10H16O.
	- Từ phổ khối lượng xác định được phân tử khối của camphor là: M = 152.
	 
	Vậy công thức phân tử của camphor là: C10H16O.
Câu 39: Hợp chất hữu cơ A có thành phần về khối lượng của các nguyên tố lần lượt là: 71,642% C; 4,478% H; còn lại là oxygen. Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A được cho như hình vẽ:
[image: ]
Xác định công thức phân tử của A.
(THPT Yên Định 2 – Thanh Hóa 2024)
Hướng dẫn giải
	Đặt CTPT có dạng: CxHyOz
	Phân tử khối của A là 134
	 
	
	Ta có: 
Câu 40: Trên thế giới, acetic acid được sử dụng rộng rãi trong nhiều ngành công nghiệp khác nhau như tạo ra polymer ứng dụng trong sơn, chất kết dính, là dung môi hoà tan các chất hoá học, sản xuất và bảo quản thực phẩm, đặc biệt dùng để sản xuất giấm.
	a) Lập công thức phân tử của acetic acid, biết kết quả phân tích nguyên tố của acetic acid có %mC = 40%; %mO = 53,33%; còn lại là H. Phân tử khối của caetic acid được xác định trên phổ khối lượng (hình 6.1) tương ứng với peak có giá trị m/z  lớn nhất. 
[image: A graph of a number of objects  Description automatically generated with medium confidence] 42
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Hình 6.1 – Phổ khối lượng
	b) Dựa vào phổ IR (hình 6.2) có thể xác định được nhóm chức carboxyl có trong acetic acid từ peak nào ?
[image: ]
Hình 6.2 – Phổ hồng ngoại
Hướng dẫn giải
	a)  
	Đặt công thức phân tử của acetic acid là CxHyOz
	Từ phổ khối lượng ta có M = 60
	 
	
	
	 Công thức phân tử của acetic acid là: C2H4O2

	b) Dựa vào phổ IR, nhận thấy peak A ở trong khoảng 3300 – 3000 cm-1 có sự hiện diện của nhóm -OH và peak C trong khoảng 1700 cm-1 có sự hiện diện của nhóm C=O. Như vậy, có thể dựa vào peak A và D giúp dự đoán phổ hồng ngoại này có sự xuất hiện của nhóm chức -COOH trong hợp chất đã nêu.
                                                                                                     Trang 1

B. BÀI TẬP TRẮC NGHIỆM
Câu 1. Phổ khối lượng MS cho biết
	A. phân tử khối của một chất.	B. số lượng nhóm chức.	
	C. tỉ lệ phần trăm khối lượng của các nguyên tố.	D. số lượng nguyên tử carbon.
Câu 2. Cho phổ MS của acetone như hình bên dưới
[image: ]
Phổ khối lượng (MS) của acetone

Vậy, phân tử khối của acetone là
	A. 58.	B. 57.	C. 59.	D. 56.
Câu 3. Cho phổ MS của ethanol như hình bên dưới 
[image: ]
Phổ khối lượng (MS) của ethanol
Vậy, phân tử khối của ethanol là
	A. 46.	B. 47.	C. 45.	D. 48.
Câu 4. Cho phổ MS của benzene như hình bên dưới Từ phổ MS của 
[image: ]
Phổ khối lượng (MS) của benzene
Vậy, phân tử khối của benzene là
	A. 78.	B. 79.	C. 77.	D. 76.
Câu 5. Để xác định phân tử khối của hợp chất hữu cơ, người ta sử dụng phổ khối lượng MS, trong đó phân tử khối của chất là giá trị m/z của
	A. peak [M+] lớn nhất.		B. peak [M+] nhỏ nhất.
	C. peak xuất hiện nhiều nhất.	D. nhóm peak xuất hiện nhiều nhất. 
Câu 6. Kết quả phổ khối MS của acetone được cho trong bảng sau:
	m/z
	Cường độ tương đối (%)

	58
	62

	43
	100

	15
	22


	Phân tử khối của acetone là
	A. 58.	B. 57.	C. 59.	D. 56.
Câu 7: Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ X thu được như hình vẽ:
[image: ]Phân tử khối của hợp chất hữu cơ X là
	A. 80.	B. 78.	C. 76.	D. 50.
Câu 8: Cho phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A như hình vẽ:
[image: ]
Giá trị m/z của mảnh ion phân tử là
	A. 43.	B. 58.	C. 71.	D. 142.
Câu 9: Phổ khối lượng dùng để
	A. xác định công thức phân tử hợp chất hữu cơ.
	B. xác định thành phần nguyên tố của hợp chất hữu cơ.
	C. Xác định nguyên tử khối hoặc phân tử khối của các chất.
	D. Xác định khối lượng riêng của các chất.
Câu 10. Phổ khối lượng của propene như sau
[image: ]
Công thức phân tử của propene là
	A. C4H8	B. C3H8	C. C3H6		D. C6H6
Câu 11 (SBT- KNTT). Trong phương pháp phổ khối lượng, đối với các hợp chất đơn giản, thường mảnh có giá trị m/z lớn nhất ứng với mảnh ion phân tử [M+] và giá trị này bằng giá trị ....... của chất nghiên cứu. Cụm từ thích hợp điền vào chỗ trống là. 
	A. phân tử khối.	B. nguyên tử khối.	C. điện tích ion.	D. khối lượng.

Câu 12: Cho phổ khối lượng của một hợp chất hữu cơ A như hình vẽ:
[image: ]
Hợp chất hữu cơ A có thể là
	A. C4H6O2.	B. C7H8.	C. C4H8O2.	D. CH2Cl2.
Câu 13: Cho hai hợp chất hữu cơ là aniline (C6H7N) và 2-aminopyridine (C5H6N2) và hình ảnh phổ khối như hình vẽ:
[image: ]
(a) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A.
[image: ]
(a) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ B.
Phát biểu nào sau đây không chính xác?
	A. Phổ khối lượng ở hình (a) tương ứng với phân tử aniline.
	B. Mảnh ion phân tử ở hình (b) có giá trị m/z là 94.
	C. Phổ khối lượng ở hình (b) tương ứng với phân tử 2-aminopyridine.
	D. Phân tử khối của hai hợp chất hữu cơ A và B bằng nhau.
Câu 14. Cho biết phổ khối lượng của naphtalene như sau:
[image: Description: A picture containing graphical user interface  Description automatically generated]
	Phân tử khối của naphtalene là
	A. 128.	B. 102.	C. 51.	D. 64.
Câu 15. Cho biết phổ khối lượng của benzaldehyde như sau:
[image: ]
	Phân tử khối của benzaldehyde là
	A. 106.	B. 105.	C. 77.	D. 50.
Câu 16 (SBT- KNTT) Hình sau đây là phổ khối lượng của phân tử acetic acid.
[image: ]
Phân tử khối của acetic acid bằng
	A. . 43.	B. 45.	C. 60.		D. 29.
Câu 17 (SBT- KNTT) Hình sau đây là phổ khối lượng của phân tử benzene. 
[image: ]
Phân tử khối của benzene bằng
	A. 76.	B. 77.	C. 78.		D. 79.
Câu 18. Sucrose là loại đường được tạo thành từ một glucose và fructose liên kết với nhau bằng liên kết 1,2-glucoside. Sucrose là loại đường được lấy từ củ cải đường hoặc mía  đường. Trái cây và rau quả cũng chứa sucrose tự nhiên. Kết quả phân tích sucrose cho thấy phần trăm khối lượng của nguyên tố carbon là 42,10%, hydrogen là 6,43% còn lại là oxygen. Phân tử khối của sucrose được xác định thông qua phổ khối lượng với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất như hình bên dưới. Phát biểu nào sau đây không đúng?
[image: ]
A. Công thức phân tử của sucrose là C12H22O11.
B. Tỉ lệ số nguyên tử H và O trong sucrose là 2 : 1.
C. Công thức đơn giản nhất của sucrose là CH3O.
D. Phần trăm khối lượng của oxygen là 51,47%.
	Ta có: M = 342 nên
  = 12 ;    = 22 ;    = 11
CTPT của sucrose: C12H22O11



Câu 19: Benzaldehyde là chất lỏng không màu, để lâu có màu vàng, mùi hạnh nhân, được dùng điều chế chất thơm, Phẩm nhuộm loại triphenylmethane, … Khi phân tích benzaldehyde, các nguyên tố C, H, O có phần trăm khối lượng tương ứng là 79,24%; 5,66% và 15,1%. Và phổ khối lượng của benzaldehyde như sau:
[image: ]
	Công thức phân tử của benzaldehyde là
	A. C7H6O.	B. C7H8O.	C. C6H6O.	D. C8H8O.

	Ta có: M = 106 nên
  = 7 ;    = 6 ;    = 1
CTPT của benzaldehyde:  C7H6O.



Câu 20: Hợp chất hữu cơ X chứa C, H và O. Phân tích X thu được phần trăm khối lượng của C và O lần lượt là 54,54%; 36,37%. Phổ khối lượng của X như sau:
[image: ]
	Phát biểu nào sau đây không đúng về X?
	A. Phân tử khối của X là 88.	B. Tỉ lệ nguyên tử C : H : O = 1 : 2 : 1.
 	C. Công thức phân tử của X là C4H8O2.	D. Tỉ lệ nguyên tử C : H : O = 2 : 2 : 1.

	Đặt CT của X có dạng  CxHyOz ta có:
 x : y : z =   = 1: 2 : 1
và MX = 88 nên (CH2O)n = 88 => n = 4 =>  CTPT của X:  C4H8O2



Câu 21: Cho phổ khối lượng của hydrocarbon A như hình vẽ:
[image: ]
Mặt khác, khi phân tích hàm lượng các nguyên tố trong A xác định được nguyên tố carbon chiếm 90% về khối lượng. Công thức phân tử của A là
	A. C9H12.	B. C9H20.	C. C7H4O2.	D. C7H7.
Hướng dẫn giải

	Đặt CTPT có dạng: CxHy => %C =  = 90% => x = 9
Theo phổ khối lượng : MA = 120 = 12.9 + y => y = 12 => CTPT A: C9H12
Câu 22: Hợp chất hữu cơ A có thành phần về khối lượng của các nguyên tố lần lượt là: 71,642% C; 4,478% H; còn lại là oxygen. Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A được cho như hình vẽ:
[image: ]
Công thức phân tử của A là
	A. C8H6O2.    	B. C9H10O.    	C. C4H6O. 	D. C6H14O3.
Hướng dẫn giải:
	Đặt CTPT có dạng: CxHyOz . Theo phổ khối lượng MA = 134.
%mO = 100% - 71,642% - 4,478% = 23,88%


=>= = 8


=> == 6


 = = 2
Vậy CTPT A : C8H6O2
P/s : Có thể kiẻm tra từng đáp án đúng với MA sẽ nhanh hơn.
Câu 23: Hợp chất X có % mC = 54,54% ; %mH  = 9,1%, còn lại là oxygen. Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ X được cho như hình vẽ:
[image: ]
Công thức phân tử của X là:
	A. C4H10O.        	B. C5H12O.        	C. C4H10O2.        	D. C4H8O2.
%O = 100% - 54,54% -9,1% = 36,36%
CTPT là CxHyOz,Theo phổ khối lượng MX = 88.


=>= = 4


=> == 8


 = = 2
Vậy CTPT A : C4H8O2
P/s : Có thể kiẻm tra từng đáp án đúng với MA sẽ nhanh hơn.
Câu 24: Hợp chất hữu cơ X ( C, H, O, N), đốt cháy hoàn toàn 7,5 gam X, thu được 4,958 lít CO2; 1,2395 lít N2 (các khí đều đo đkc) và 4,5 gam H2O. Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ X được cho như hình vẽ:
[image: ]
Số nguyên tử hydrogen trong một phân tử X là
	A. 7   	B. 6    	C. 5    	D. 9.
Theo phổ khối lượng MX = 75

[image: ] = nC = =0,2 ⇒ mC = 2,4g

nN = 2[image: ]=2.= 0,1 ⇒ mN = 1,4g

nH = 2[image: ] =2.= 0,5 ⇒ mH = 0,5g
⇒ mO = mX – mC – mH – mN = 3,2g ⇒ nO = 0,2 mol
nC : nH : nO : nN = 0,2 : 0,5 : 0,2 : 0,1 = 2: 5 : 2 : 1 => CTĐGN của X: C2H5O2N 
⇒ CTPT X: (C2H5O2N)n ⇒ MX =75n=75 => n =1 => CTPT X: C2H5O2N => Số nguyên tử H là 5
Câu 25: Phân tích thành phần nguyên tố của hợp chất hữu cơ (X) thu được kết quả % C và % H (theo khối lượng) lần lượt là 84,21% và 15,79%. Phân tử khối của hợp chất (X) này được xác định thông qua kết quả phổ khối lượng như hình bên dưới với peak ion phân tử có giá trị m/z lớn nhất.
[image: ]
	 Công thức phân tử của (X)  là.
     A. C9H6.                          	B. C4H9.                              	C.  C6H12.                       	D. C8H18.
Hướng dẫn giải
a) Vì nên phân tử (X) chỉ chứa các nguyên tố hydrogen và carbon.
Đặt công thức phân tử của (X) là CxHy, ta có:

Vậy công thức phân tử của (X) có dạng (C4H9)n.
Phổ khối lượng của (X) cho thấy (X) có phân tử khối là 114

Do đó công thức phân tử của (X) là C8H18.
Câu 26: Phân tích nguyên tố hợp chất hữu cơ X cho thấy phần trăm khối lượng ba nguyên tố C, H và O lần lượt là 64,86%; 13,51% và 21,63%. Phổ MS của X được cho trên (Hình 16), Phổ hồng ngoại của X có tín hiệu hấp thụ trong vùng 3650 – 3200 cm-1. Oxi hóa X bằng CuO, đun nóng, thu được một aldehyde có mạch carbon phân nhánh. Công thức cấu tạo của X là
[image: ]





   






	
	A. (CH3)2CH-CH2-CH2-OH.	B. CH3-CH(OH)-CH2-CH3.                       
[bookmark: _Hlk155163745]   	C. (CH3)2CH-CH2-OH.		D. (CH3)2CH-OH.
Hướng dẫn giải
Từ phần trăm nguyên tố của X, xác định được công thức đơn giản nhất của X là C4H10O. Từ phổ MS của X cho thấy X có phân tử khối bằng 74.
 74n = 74  n = 1. Vậy công thức phân tử của X là C4H10O.
   Do trên phổ IR của X có tín hiệu ở vùng 3 650 - 3 200 cm-1 nên X là một alcohol.
Công thức cấu tạo có thể có của X là: 
[bookmark: _Hlk155163670]	CH3-CH2-CH2-CH2-OH
	CH3-CH(OH)-CH2-CH3
	(CH3)2CH-CH2-OH
	(CH3)3C-OH
   Do oxi hoá X bằng CuO, đun nóng, thu được một aldehyde có mạch carbon phân nhánh nên X có công thức cấu tạo là (CH3)2CH-CH2-OH và tên gọi là 2-methylpropan-l-ol.



Câu 27: Hình sau đây là phổ khối lượng của phân tử acetic acid (CH3COOH).
[image: A graph of a number of objects  Description automatically generated with medium confidence]
Phân tử khối của acetic acid bằng
	A. 43.	B. 60.	C. 29.	D. 45.
Câu 28: Từ eugenol (trong tinh dầu hương nhu) điều chế được methyl eugenol là chất dẫn dụ côn trùng. Kết quả phân tích nguyên tố của methyl eugenol cho thấy: %mC = 74,16%, %mH = 7,86% còn lại là oxygen. Biết phổ khối lượng của methyl eugenol như hình dưới:
[image: A graph with numbers and lines  Description automatically generated]
Công thức phân tử của methyl eugenol là
	A. C2H7O.	B. C5,5H7O.	C. C11H14O2.	D. C11H12O2.
Câu 29: Cho hai hợp chất hữu cơ là aniline (C6H7N), 2-aminopyridine (C5H6N2) và hình ảnh phổ khối như hình vẽ:
[image: ]
(a) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A
[image: ]
(b) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ B
Phát biểu nào sau đây không chính xác?
A. Phổ khối lượng ở hình (a) tương ứng với phân tử aniline.
B. Mảnh ion phân tử ở hình (b) có giá trị m/z là 94.
C. Phổ khối lượng ở hình (b) tương ứng với phân tử 2-aminopyridine.
D. Phân tử khối của hai hợp chất hữu cơ A và B bằng nhau.
Câu 30: Methyl salicylate thường có mặt trong thành phần của một số thuốc giảm đau, thuốc xoa bóp, cao dán dùng điều trị đau lưng, căng cơ, bong gân, ... Thành phần phần trăm về khối lượng các nguyên tố trong phân tử methyl salicilate như sau: %mC = 63,16; %mH = 5,26 và %m = 31,58. Phổ MS của methyl salicylate được cho như hình dưới đây:
[image: ]
Tổng số nguyên tử trong phân tử methyl salicylate là
	A. 21.	B. 18.	C. 22.	D. 19.
Hướng dẫn giải
Gọi CTTQ của methyl salicylate là CxHyOz
	
CTPT: C8H8O3  tổng số nguyên tử là 19
Câu 31: Chất hữu cơ X được sử dụng rộng rãi trên thế giới trong nhiều ngành công nghiệp khác nhau như tạo ra polymer ứng dụng trong sơn, chất kết dính, là dung môi hòa tan các chất hóa học, sản xuất và bảo quản thực phẩm, … Phổ khối lượng và phổ hồng ngoại của X như sau:
	[image: ]
Phổ khối lượng của X
	[image: ]
Phổ hồng ngoại của X


Dựa vào hai phổ trên, xác định được công thức cấu tạo của X là
	A. CH3COOH.	B. C3H7OH.	C. HCOOCH3.	D. OHC-CH2-COOH.
Câu 32: Đốt cháy 17,6 mg hợp chất hữu cơ Y chỉ chứa các nguyên tố C, H và O bằng lượng dư khí oxygen tạo ra 26,4 mg CO2 và 7,2 mg H2O. Phổ khối lượng của Y như hình cho dưới đây:
[image: ]
Công thức phân tử của Y là
	A. C6H8O6.	B. C4H6O4.	C. C7H12O5.	D. C8H16O4.
Câu 33: Hợp chất hữu cơ X chứa C, H và O. Phân tích X thu được phần trăm khối lượng của C và O lần lượt là %mC = 54,54%; %mO = 36,37%. Phổ khối lượng của X như sau:
[image: A graph of a number and a number  Description automatically generated]
	Phát biểu nào sau đây không đúng về X?
	A. Phân tử khối của X là 88.	B. Tỉ lệ nguyên tử C : H : O = 1 : 2 : 1.
 	C. Công thức phân tử của X là C4H8O2.	D. Tỉ lệ nguyên tử C : H : O = 2 : 2 : 1.
Câu 34: Caffeine là chất kích thích tự nhiên được tìm thấy trong cây trà, cà phê và ca cao. Chúng hoạt động bằng cách kích thích não và hệ thần kinh trung ương, giúp con người tỉnh táo và ngăn ngừa sự mệt mỏi. Thành phần phần trăm về khối lượng của các nguyên tố trong phân tử caffeine như sau: %mC = 49,48%; %mH = 5,15%; %mO = 16,49%; %mN = 28,87%. Phổ MS của caffeine được cho như hình dưới đây. 
[image: IMG_256]194

Số nguyên tử hydrogen trong phân tử của caffeine là 
A. 6.	B. 8.	C. 4.	D. 10.
Hướng dẫn giải
Gọi công thức tổng quát của caffeine là CxHyOzNt
Ta có: x : y : z : t = 
 CTĐGN của caffeine là C4H5ON2
CTPT của caffeine có dạng: (C4H5ON2)n
Theo phổ MS ta có Mcaffeine = 194  97n = 194  n = 2  CTPT của caffeine: C8H10O2N4
Câu 35: Hai hợp chất (A) và (B) đều có dạng công thức là (CH2)n. Phổ MS của hai hợp chất này được cho trong hình sau:


Biết mảnh [M+] của chất (A) có cường độ tương đối lớn nhất, mảnh [M+] của chất (B) có giá trị m/z lớn nhất. Công thức phân tử của (A) và (B) lần lượt là
	A. CH2; C3H6.	B. C3H6; C2H4.	C. C2H4; C3H6.	D. C2H5; C3H6.
[image: ]Câu 36: Kết quả phân tích nguyên tố hợp chất hữu cơ X cho thấy thành phần phần trăm về khối lượng của các nguyên tố carbon, hydrogen trong X lần lượt là 48,64%, 8,11% còn lại là oxygen. Dựa trên thông tin đã cho và phổ khối lượng của X ở hình bên, lập được công thức phân tử của hợp chất hữu cơ X là
	A. C2H6O.	B. C3H8O.	
	C. C3H6O2.	D. C2H4O. 
[image: ]Câu 37: Phân tử khối chất A được xác định bằng phổ khối MS như hình bên. Biết mảnh ion phân tử [M+] ứng với giá trị m/z lớn nhất. Phân tử khối chất A ứng với công thức phân tử chất hữu cơ nào sau đây?
    	A. C3H6O2.	B. C3H8O2.	
		C. C3H6O.	D. C3H4O2. 
Câu 38: Vitamin C (ascorbic acid) tồn tại ở dạng tinh thể trắng, tan tốt trong nước, không tan trong các dung môi hữu cơ, có khả năng chống oxi hoá và tăng cường khả năng miễn dịch. Vitamin C chứa 40,92% C, 4,58% H và 54,50% O về khối lượng.  Hình sau đây là phổ khối lượng của vitamin C: 
[image: ]
Công thức phân tử của vitamin C là
	A. C3H4O3.	B. C6H8O6.	C. C6H12O6.	D. C8H16O4.
Hướng dẫn giải
	C : H : O = 
Câu 39: Cho phổ khối lượng (MS) của một hợp chất hữu cơ X như hình vẽ:
[image: ]
Hợp chất hữu cơ X có thể là
	A. C4H6O2.	B. C7H8.	C. C4H8O2.	D. CH2Cl2.
(THPT Đồng Đậu – Vĩnh Phúc 2024)
Hướng dẫn giải
	Theo phổ MS: MX = 86. Suy ra đáp án A
[image: ]C. TRẮC NGHIỆM ĐÚNG SAI

Câu 1: Chất hữu cơ X được sử dụng khá rộng rãi trong ngành y tế với tác dụng chống vi khuẩn, vi sinh vật. Kết quả phân tích nguyên tố X như sau: %mC = 52,17%, %mH = 13,04% về khối lượng, còn lại là oxygen. X có phổ khối như hình bên.
	

	a. Công thức phân tử của X là C2H6O.
 	b. Phổ IR của X như hình bên, X có công thức cấu tạo là CH3–O–CH3
[image: ]
	c. Y là  đồng phân của X, ở điều kiện thường Y có trạng thái là chất lỏng, X là chất khí.
	d. X tan vô hạn trong nước do tạo được liên kết hydrogen giữa các phân tử X với nhau.
Hướng dẫn giải:
	a. Đúng.
	% O = 100% - 52,17% - 13,04% = 34,79%
	Gọi CTTQ của X là CxHyOz ta có:
	x : y : z =  = 4,3475 : 13,04 : 2,1743 =  2 : 6 : 1
	Vậy CTĐGN của X là C2H6O.
	 CTPT có dạng  (C2H6O)n 
	Theo phổ khối MX = 46 46.n = 46 n =1  CTPT của X là C2H6O.
	b. Sai. 
	Dựa vào phổ IR, ta thấy có peak tù có số sóng 3350 cm-1 , đặc trưng của nhóm –OH  X có chứa nhóm chức –OH  X là alcohol, CTCT của X: CH3–CH2–OH 
	c. Sai. 
	Y là ether, CTCT của Y: CH3–O–CH3. Ở điều kiện thường Y có trạng thái là chất khí, X là chất lỏng.
	d. Sai. 
	X tan vô hạn trong nước do tạo được liên kết hydrogen giữa các phân tử X với nước.
Câu 2: Cho hai hợp chất hữu cơ là aniline (C6H7N), 2-aminopyridine (C5H6N2) và hình ảnh phổ khối như hình vẽ:
[image: ]
(a) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ A
[image: ]
(b) Phổ khối lượng của hợp chất hữu cơ B
a. Phổ khối lượng ở hình (a) tương ứng với phân tử aniline.
b. Mảnh ion phân tử ở hình (b) có giá trị m/z là 94.
c. Phổ khối lượng ở hình (a) tương ứng với phân tử 2-aminopyridine.
	d. Phân tử khối của hai hợp chất hữu cơ A và B bằng nhau.
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