Ubung plus Losung — PDF-Schnelliberblick

Diese PDF-Version soll nur dem schnellen Uberblick tiber die Fragestellung dienen. Simtliche PowerPoint-Animationen
fehlen, in einigen Fallen konnte die Umsetzung von PowerPoint auf PDF merkwdurdig aussehen.
Die qualitativ hochwertigen PowerPoint-Originale stehen jederzeit zum freien Download zur Verfigung.
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Welches 13C-NMR-Spektrum gehort zu welchem
der drei isomeren Xylole?

13C{*H} NMR-Spektren
gemessen bei 125.77{500.13} MHz
in CDCly
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KISS (Keep it simple and straightforward)
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Zur Losung dieser Fragestellung ist es gar nicht notig, die Spektren
5 C detailliert auszuwerten.

Es genligt, die Zahl der Kohlenstoffsignale (mit Ausnahme des L6sungsmittels bei
j ‘ l 77 ppm) zu zahlen. l
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o-Xylol
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CZ
o-Xylol weist eine Spiegelebene auf.

5 C H3C\ /CH3 H3C\ /CH3 Dadurch werden Kohlenstoffatome

/‘ =C\ /C==C\ paarweise chemisch aquivalent

H—C\\ //C—H H—C\\ //C—H (glelche Fa?'rbe.n bezeichnen
H C —-C C+C chemisch aquivalente C-Atome).
/ \ / \
H H H H

4 C o Eine ebenfalls vorhandene

zweizahlige Drehachse ruft genau
die gleiche Aquivalenz hervor.
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o-Xylol
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5 C HC CHj HC CHj o-Xylol weist 4 unterscheidbare
\ / \ /
C =C CaC Kohlenstoffatome auf.
H C/ \ / \
l H W« LH HC | LH l
H/‘ C\H H/C__C\H
H,C CH
4C Toad
° H—C/ ) —
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3C

CZ
L ~ J
l-l H
L . -Xylol weist ebenfalls eine Spiegelebene auf.
HyC G~ _CHs HC G- _CHy "
5 C (l: I(I: CI:/ ﬁ: Dadurch werden Kohlenstoffatome
C C Csl C paarweise chemisch daquivalent
H™ |3/ “H H™ 17 TH (gleiche Farben bezeichnen
l l Bl 1 ih chemisch aquivalente C-Atome).
H,C CH
4C ) Ted
Auch beim m-Xylol gibt es eine zweizahlige H—C/ \C—H
Drehachse, durch die gleich gefarbte N\ 7
Kohlenstoffatome aquivalent werden. /C_C\
A H H
"
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Wegen der gegenliber o-Xylol um 30°
3 C gedrehten Lage der Symmetrieelemente
weist m-Xylol 5 unterscheidbare
Cz Kohlenstoffatome auf.
L ~ J
i Hi H
HsC. G~ _CHz HsC_ _Q<__CHs H3C Ao~ CHs
°C i i 1% ]
C C
C C C C T
. H l:/ S H %I/ ~H H | H l
J l j H .
o HSC\ /CH3
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m-Xylene

Um den Effekt der Drehung der Symmetrieelemente um 30°
3 C zu verstehen, helfen vielleicht diese beiden symbolischen
Sechsecke mit je einer zweizahligen Drehachse.
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p-Xylol
3C

L (|3H3 C|3H3
H
H C H |
N RN~ NP S
5C S i1 e Ao M
C._C L L | |
P NP7 N N~
H (|3 H H (|3 H H/C% /C\H
CHs CHs |
j H
HC CHj
4 C p-Xylol weist viele Symmetrieelemente auf, u.a. eine \ /
: C=C
Spiegelebene. / \
Durch diese Spiegelung erhilt man insgesamt vier H_C\\ //C_H
unterscheidbare Kohlenstoffatome (gleiche Farben /C—C\
A bezeichnen chemisch aquivalente C-Atome). H H
"
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p-Xylol
3C

el CHs "Hs |
o ¢ . G _H |
C _C /C' /C\ | I
SN~ TN ~
H (|: H H |’ H H/C% /C\H
CHs “Hg |
j H
)
HC CHj
4 C Eine weitere Spiegelebene ist senkrecht zur ersten \C—C/
angeordnet. /7 N\
H C\\ //C H
RS
A H H
M
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p-Xylol
3C

| CH, “Hs J
| H - H I?
N~ RN~ ~ S ad
5C G ¢ E i HsCx O CHs
IO~ ~
H (|: H H |’ H H/C% /C\H
CH3 :H3 |
j H
)
HC CHj
4 C Eine weitere Spiegelebene ist senkrecht zur ersten \ /
C=C
Angeordnet. / \
H—C\\ //C—H
Dadurch werden die bisher cyan und grin markierten C—C
Kohlenstoffatome identisch. H/ \H
|
I
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p-Xylol H_ G H
| |
3 C H/C\|C¢C\H
L] M J
CHs _Hs
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5 C ¢ ¢ CH HaC O~ CHs
C._C PO SN | [
H/ \(|:/ ~H H |’ H H/C% /C\H
CH3 :H3 |
j H
o
HC CHj
4 C p-Xylol weist drei unterscheidbare Kohlenstoffatome auf. \ /
A=
H—C\\ //C—H
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3 C p_XyIOI L AL
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m-Xylol _Cs _C
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Beitrage

Spektrometerzeit
TU Munchen ? Messungen
Diskussionen > - Zusammenstellung
noch nicht benannt Rainer Haelner !{

Weitere Beispiele ...



https://www.nmr.tips/

