Определение строения углеводородов по спектрам комбинационного рассеяния света
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Углеводороды (CnH2n+2) линейного и разветвленного строения находят широкое применение в качестве топлива, сырья для машинных масел и смазок, в составе фармацевтических средств. Свойства и, как следствие, области использования этих соединений зависят от длины и количества цепей в молекуле. В связи с этим актуально развитие быстрых, информативных и неразрушающих методов определения строения углеводородов. 

Цель настоящей работы — развитие количественных методов спектроскопии комбинационного рассеяния (КР) света для анализа структуры трех новых семейств синтетических углеводородов — гидрированных олигомеров гексена-1, октена-1 и децена-1, которые являются перспективными веществами для создания морозостойких машинных масел [1].

Установлено, что частота D-LAM моды, наблюдающейся в области 
100-500 см-1, позволяет определить общее количество атомов углерода в молекуле. Форма и частота линии КР, локализованной в области 1110-1200 см-1 и соответствующей симметричному валентному колебанию С-С связей, зависят от длины и количества боковых СН2-цепей. Отношение интенсивностей линий КР, соответствующих ассиметричным валентным колебаниям СН3 и СН2 групп, пропорционально относительному содержанию СН3 и СН2 групп.
 
В спектрах КР наблюдаются отличия в областях D-LAM и С-С мод, однозначно характеризующие структуру этих веществ. В качестве примера зависимости спектров КР от структуры молекулы Рис. 1 демонстрирует отличия в спектрах КР тримера октена-1 и тетрамера гексена-1 с общей химической формулой C24H50. 

Анализ спектров КР в области от 100 до 1200 см-1 позволяет однозначно идентифицировать структуру исследуемых веществ.
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Рис.1. Спектры КР и структурные формулы изомеров C24H50: 
тримера октена-1 (1) и тетрамера гексена- 1 (2)
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