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Spektroskopie und Beugung I (NMR)
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Frage 1: (6 Punkte)
Auf Seite 2 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet: C;HjpaN. A = /{45 {22_/’3_,/1),__ é

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund des 'H- und "*C-Spektren? (3 P)
RL i ) K, - C {6'43)3 - C=EN

2. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. (1 P)
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3. Ordnen Sie die '*C-Signale bei 157 ppm und 31 ppm zu und berechnen Sie deren
Ierermrente. (2 P)
Versechic bw\-} mit Hille oer In Lrementon talellen .
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Frage 2: (11 Punkte)

Auf Seite 4 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet:  C;HsIN,. VA= A+ % (JLI - G5-A4 2_) = é.

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund des H-, BC- und DEPT-Spektren? (3 P)

R
1 24 d C+N+ 2DBA

s¢ % ¢

2. Ordnen Sie die Signale so gut wie moglich zu.

3. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. Im HMBC sind nur *J(C,H)-Kopplungen
sichtbar. (1 P) JA — 0‘."
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4. Ordnen Sie alle Signale zu. (4 P)

5. Zeichnen Sie die im HMBC sichtbaren Kopplungen (nur 3J(C,H)-Kopplungen) in das
Molekiil ein. Verwenden Sie verschiedene Farben (3 P)

Proton koppelt zu 13C
a > A, 3,4

b > 12,4

c > ¢’7
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Frage 3: (7 Punkte)

Auf Seite 7 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel

abgebildet: CgH;OF. o
g st Ob ':])6/1.,_/[4-%(45.,?]_.,/1);5
1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (4 P)
0
"
a -C—- — CH,-F

e

2. Geben Sie eine sinnvglle Struktur an. (1 P)

\—=/
3. Erkliren Sie die Signale bei ca. 82 und 86 ppm. (2 P)
CH,- grupp{ , olie olurch NF o &lnem «(Du,o/c# a&fgesloaﬂm‘
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Frage 4: (13 Punkte)

Summenformel: Ci,H,BrNa.

1. Bestimmen Sie, an welcher Stelle Br sitzt. (mit Begriindung) (2 P)

2. Ordnen Sie alle Signale zu. (8 P)

3. Begriinden Sie Ihre Zuordnung, indem Sie fiir C-Atom 3, 4, 7, 8, 9 und 12 die im
HMBC sichtbaren Kopplungen einzeichnen. Verwenden Sie Farbstifte. ( 3 P)
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Frage S: Theorie (13 Punkte)

1. Bestimmen Sie die Spinsysteme (4 P)

SN SN

AA’BB’CC’DD’EX  A3;B3;CDEFGH A3;Ay’BB’ A3A3’BCC?

2. Warum kann man "*C nicht messen. Welche Eigenschaften miissen Kerne haben, um in
der NMR gemessen werden zu kénnen?(1 P)

Weil '2C nicht magnetisch ist (I=0).
Ein messbarer Kern muf} ein magnetisches Moment p haben -> setzt voraus, dass der Kemn

einen Eigendrehimpuls p (Kernspin) hat (u =17y * p)

3. Warum konnen Protonen in der NMR gemessen werden. Wie kommen die Signale
zustande. Erkldren Sie genau. (3 P)

Die Kernspinquantenzahl (I) fiir Protonen ist %2 > Eigendrehimpuls p # 0
a) In einem Magnetfeld By orientieren sich die Protonen entweder mit (m= + %) oder

entgegen (m= - %) By
Die zwei Orientierungen haben unterschiedliche Energien: + yhBo/2n. Uberginge
zwischen diesen Niveaus liefern die Resonanz-Signale mit Frequenz yBo/2m.
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Nach einem pyf;)\(ln einem Magnetfeld By prizedieren die Kernmomente p mit der ,Larmor-Frequenz’
yBo/2n. Wenn die Kerne prizedieren, wird eine Wechselspannung mit genau dieser
Frequenz in der Empfinger-Spule induziert - FID.
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4. Wie kommt die unterschiedliche Verschiebung von Protonen in NMR-Spektren zustande.
Warum sind einige Protonensignale weiter links, andere weiter rechts im Spektrum.
Erkliren Sie moglichst genau. (5 P)

a) Durch den Einflu3 von e’-ziehenden (bzw. e"-schiebenden) Gruppen wird die e'-
Dichte am Proton verringert (bzw. erhéht). Je dichter die e -Wolke, umso besser
werden die Protonen vom Magnetfeld By abgeschirmt = das lokale Feld wird
kleiner > die Frequenz (v = yBo/2n) wird auch kleiner - Signal kommt rechts im
Spektrum

N

¢ refiorn 2 = 66%«%}/: b ™ P

um Bo wnd Vv lokal
oreungon un
Maynedelol b enbpepon 5o
Stn'a‘;, Mrmuﬁ 2 B Lleiw SML %OAAI‘WMS - & 7"49/5
&o LBJ _ ﬁo ‘[ 5,’

le k‘: !
8 . g ekt
T O Sl bu hbim requonien | #
b) Nachbargruppen (z. B. Carbonyl-, Olefin, Benzolring mit Ringstrom) beeinflussen
die Protonen durch direkte magnetische Wechselwirkung.
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