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Abb.: 3-D Darstellung von Ethan und Ethen
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IR-Spektroskopie von Cyclohexen
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Synthese von Cyclohexen im Makro-
Maßstab
Cyclohexanol (m = 50 g) wird mit H PO3 4

(m = 25 g , w = 85 %) versetzt. Anschließend 
wird das Gemisch auf 83 °C erhitzt. Nach der 
Destillation des Rohprodukts wird das Destillat 
mit Na SO  getrocknet, filtriert und ein weiteres 2 4

Mal destilliert. 

Ausbeute: 80 % (32,8 g) 
20 Reinheitskontrolle: n = 1,4464D

T = 356 K siede

IR-Spektroskopie

Anwendungsgebiete
Über die Lagen der Absorptionsbanden erhält man Informationen zur 
Struktur der Probe. Außerdem kann man mit Hilfe der IR-
Spektroskopie quantitative Untersuchungen durchführen. 

Grundlagen
Bestrahlt man ein Molekül mit infrarotem Licht, so 
Absorptionen im IR-Bereich. Dadurch werden bestimmte Molekül-
gruppen zum Schwingen angeregt. Diese Absorption werden 
registriert und das Spektrometer erstellt mit diesen Informationen ein 
IR-Spektrum.
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Cyclohexanol Cyclohexylkation Cyclohexen

Synthese von Cyclohexen

Motivation
In unserem organisch-präparativen Praktikum stellten wir Cyclohexen 
her. Die Reinheit dieses Produktes haben wir mittels IR-Spektroskopie 
überprüft. Als Reinheitskriterium haben wir kontrolliert, ob das Edukt 
(Cyclohexanol), das im IR-Spektrum an einer intensiven OH-Bande zu 
erkennen ist, noch in dem Produkt enthalten ist. Zusätzlich haben wir 
das Reaktionsprodukt mit Hilfe quantenmechanischer Verfahren 
untersucht.

Vor dem Auftragen der Probe auf den 
ATR-Kristall, wird der Background 
gemessen, um eine möglichst 
störungsfreie (Umgebungsstörung/ 
Gerätefehler) und damit exakte 
Probemessung zu garantieren.

Ein IR-Spektrum kann auch mit Hilfe von Programmen berechnet 
werden. Wir benutzten dazu Hyperchem. Zuerst wird hierzu das 
Molekül gezeichnet und anschließend die Geometrie optimiert. Zur 
Berechnung stehen unterschiedliche Methoden zur Verfügung:

Abb. 1: Cyclohexen

Abb. 2: Cyclohexanol

Abb. 3: FTIR-Spektrometer der Firma Thermo

Spekt. 1: mit Cyclohexanol verunreinigtes 
Cyclohexen Spekt. 2: reines Cyclohexen

Spekt. 3: Cyclohexanol
Quelle: http://webbook.nist.gov

Spekt. 4: Cyclohexen
Quelle: http://webbook.nist.gov

Auswertung

Ergebnisdiskussion

Methodenvergleich
Beim Vergleich der verschiedenen 
Berechnungsmethoden und den 
Messwerten ist auffällig, dass die 
berechnete Werte (sowohl semi-
empirisch, als auch ab-initio) sich 
deutlich von den Messwerten 
unterscheiden. Wobei die semi-
empirische Methode mit deutlich 
kürzerem Rechenaufwand 
genauere Ergebnisse lieferte.

Reinheitskontrolle
Bei dem verunreinigten Produkt 
sind in dem Spektrum Reste des 
Eduktes in Form einer OH-Bande 
bei 3322 1/cm zu sehen.  
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