Ubung plus L6sung — PDF-Schnelltiberblick

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 merkwdirdig aussehen.
Die qualitativ hochwertigen PowerPoint-Originale stehen jederzeit zum freien Download zur Verfligung.
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C;H¢Br, gelost in CDCl,

Ermitteln Sie die Konstitution!
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Losung
Teil 1 - Basisuiberlegungen

- keine Doppelbindungsaquivalente

O m< OO
N QO O NO®
- S - zwei Signalgruppen, wegen der drei C-Atome SENOS

08 °|° 30 liegt vermutlich irgendeine Symmetrie vor LQLQ L|° ;0/“’

- Protonen liegen als CH-, CH,- oder CH;-
Fragment vor, HBr und CH, sind nicht mdéglich

- By = 3.53 ppm (883.63 Hz / 250.13 » 106 Hz)
- 8Quintett =2.33 ppm

3.53 ppm 2.33 ppm
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Losung

Teil 2 - Integration

a.u. ???

Englisch: arbitrary units

Abhangig von der Darstellung.
In Europa konnte man beim Ausdruck auf ein A4-
Blatt oder der Darstellung auf einem Tablet
beispielsweise an Zentimeter denken.

B33 SILRD
E oI~ Triplett (3.53 ppm) 7.01 a.u. < O Al O O
00 00 I~ 00 00N ©
08 °|° 30 Quintett (2.33 ppm) 3.48 a.u. LQLQ L|° ;0/“’
......... i
alle 6 Protonen 10.49 a.u.
1 Proton L 1.75 a.u.
3.53 ppm 7.49143.u. Triplett (3.53 ppm) ES 4.01 H 2.33 ppm 3.239.u.
UU Quintett (2..33 ppm) £ 1.99 H
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Die Verbindung enthalt keine
Lasu ng Doppelbindungsaquivalente und besteht nur aus
C, H und Br.
Teil 3 - Strukturfragmente
Mit diesen Bausteinen kann ein Multiplett mit 4
Protonen prinzipiell herkommen von
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N QO - zwei identischen CH,-Gruppen oder O N ®
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Methan (CH,) ist ein abgeschlossenes Molekiil.
Die Verbindung enthalt nur 3 C-Atome.
3.53 ppm 4 H 2.33 ppm 2 H
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Summenformel - C;H,Br,

Losung bisher gefunden -C,H,
Teil 3 - Strukturfragmente noch zuzuordnen - CH,Br,
HBr — als abgeschlossenes Molekul — ist nicht moglich
L 88y 3.53 ppm 3.53 ppm QR
885 A~ .~ HH 33823
ST 0 4 C =14 SN0
HH
2.33 ppm
3.53 ppm 4 H = Br 2.33 ppm 2 H
It - Br
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Beide Br an einem C-Atom ergabe die fertige Verbindung CH,Br,

Losung

. . In dieser Version sind die zwei Fragmente mit den
— ?
Teil 4 —Wo ist Br gebunden' Protonensignalen bei 3.53 ppm nicht mehr symmetrisch.

Es bleibt eine Moglichkeit ...
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Jetzt sind die beiden CH,-Gruppen mit Signalen bei 3.53 ppm wieder
LOSU ng symmetrisch.

Teil 4 — Wo ist Br gebunden?

Fir die Kombination aller gefundenen Fragmente besteht eine
einzige Moglichkeit.
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3.53 ppm 4 H 2.33 ppm 2 H
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Losung
Teil 4 — Wo ist Br gebunden?

3.53 ppm 3.53 ppm
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Das Triplett bei 3.53 ppm ist leicht durch die beiden aquivalenten
Nachbarprotonen erklart. Die Nachbarschaft gilt fiir die Protonen in 1- und in

Losu ng 3-Stellung in gleicher Weise.
Teil 5 - MUItipIettS und Aus dem Triplett lasst sich leicht die Kopplungskonstante ermitteln
Kopplungskonstanten ((889.86 Hz—877.44Hz) / 2)

3.53 ppm 3.53 ppm
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6.21 Hz H H
2.33 ppm . ..
3.53 pdm / 2.33 pom \r;V;izr:lart
Quintett?
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Losung

Teil 5 — Multipletts und
Kopplungskonstanten

Die Protonen bei 2.33 ppm verfligen tber
vier aquivalente Nachbarprotonen. Daraus
resultiert ein Quintett. Die Nachbarprotonen
mussen nicht notwendigerweise am gleichen
Kohlenstoffatom gebunden sein.

Falls diese Sichtweise zunachst
Schwierigkeiten bereitet, kann man sich das
Multiplett auch als Triplett von Tripletts mit
gleichen Kopplungskonstanten vorstellen.
Beginnen wir mit der Wechselwirkung mit den
linken Nachbarprotonen.

Durch die rechten
Nachbarprotonen entsteht
aus jeder der drei Linien
ein neues Triplett.

Und jetzt missen wir die neun
Linien nur noch addieren.




Losung

Teil 5 — Multipletts und
Kopplungskonstanten

3.53 ppm 3.53 ppm

HH HH
Br/ ‘Q/ \Br
6.21 Hz H/H

2.33 ppm

Durch den Dacheffekt weist die
Intensitatsverteilung der funf Linien etwas von
der idealen Binomialverteilung ab.
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Beitrage

Spektrometerzeit
TU Mdnchen ? Messungen
Diskussionen > - Zusammenstellung
Alan Kenwright Rainer Hael3ner

Weitere Beispiele ...



https://www.nmr.tips/

