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Spektroskopie und Beugung I (NMR)
SS 2009 Klausur

28.7.2009

Frage 1: (10 Punkte)

Auf Seite 2 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet: C¢H,0; .

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund des 'H- und "*C-Spektren? (3 P)

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

3. Ordnen Sie die PC-Signale zu (1 P)

4. Berechnen Sie die Verschiebungen der aliphatischen C-Atome mit Hilfe der Inkremten-
Tabelle (Rechenweg muss ersichtlich sein). (4 P)

5. Bestimmen Sie das Spinsystem der Protonen (1 P)
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Frage 2: (14 Punkte)

Auf Seite 5 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet: C15H2203.

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (4 P)
Hilfestellungen:
Schauen Sie im COSY, welche Protonen miteinander koppeln.
Schauen Sie im HSQC, welche Protonen zu welchen Cs gehdren.
Welche C-Atome gehoren zum Aromaten. Warum ist eines dieser C-
Atome so stark Hochfeld-verschoben? (siehe Inkremententabelle)

2. Ordnen Sie die Signale so gut wie moglich zu, um Frage 3 beantworten zu konnen.

3. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. (1 P)

4. Ordnen Sie alle Signale zu. (7 P)

5. Zeichnen Sie die im HMBC sichtbare Kopplung der C-Atome 1, 2, Sund 6 in Thr
gefundenes Molekiil ein. Verwenden Sie Farbstifte. Fiillen Sie nachstehende Tabelle
aus. (2 P)

13C 1H J(C,H)

1 3J

usw.



SS 2009 NaAME: oo e

T T T

4.0 35 3.0 2.5 2.0 15 1.0

IR IR I IR C

7.0 6.5 6.0

160 155 150 145 140 135 130 125 120 115 110 105 100 %5 90 85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15

160 155 150 145 140 135 130 125 120 115 110 105 100 95 S0 85 B8O 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15



SS 2009

65 6.0

T T

50 45 40 35 30

T T

T

T

25

2.0

15

ro.5

r1.0

r1.5

r2.0

r2.5

r3.0

r3.5

r4.0

r4.5

r5.0

r5.5

r6.0

r6.5

r7.0

1 (ppm)

r20

r30

r40

r50

r 60

r70

r 80

r 90

r 100

r110

r120

r130

r 140

f1 (ppm)



oo

r20
r30
r40
r50
r60
r70
r80
r90
r 100
r110
r120
r130
r 140
r 150
r 160

154
155
156
157
158

f1 (ppm)

1 (ppm)



SS 2009 NaAME: oo e

Frage 3: (7 Punkte)

Auf Seite 9 sind die NMR-Spektren eines Pyridin-Derivates mit folgender Summenformel
abgebildet:  CoH;sN,O,.

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (3 P)

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

3. Ordnen Sie die 3 aromatischen Protonen zu und begriinden Sie Thre Zuordnung (fiir
jedes Proton extra). (3 P)
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Frage 4: (9 Punkte)

1. Ordnen Sie alle Signale zu.
Fiir die "C-Signale tragen Sie obige Zahlen in das *C-Spektrum ein.

Fiir die 1H-Signale tragen Sie wie iiblich die Buchstaben in obiger Struktur ein. (6 P)

Zeichnen Sie einen Splittingschliissel fiir die drei Protonen des rechten Aromaten.

(Seite 15). (3 P)

2.
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Frage 5: Theorie (10 Punkte)

1. Bestimmen Sie das Spinsystem der Protonen (5 P)

Br
T —
Cl CN

OH
OH OH

OH "OH

2. Larmor-Frequenz (3 P)
a) Erkldren Sie kurz, was man unter Larmor-Frequenz versteht.
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b) Welche Aussage ist richtig, welche falsch?  (r fiir richtig, f fiir falsch)

die Larmorfrequenz
e ist fiir unterschiedliche H-Atom in einem Molekiil verschieden
* ist abhdngig von der Protonenfrequenz der Maschine (600 MHz, 400
MHz, 300 MHz, 200 MHz)
« st fiir "H und "*C bei gleicher Feldstéirke gleich
* hingt von der Konzentration der Probe ab

3. Wenn Sie ein 2-dimensionales Spektrum vor sich haben, auf der einen Achse ein 'H-
auf der 2. Achse ein *C-Spektrum. Wie konnen Sie entscheiden, ob es sich um ein
HSQC oder HMBC handelt? Ist die Entscheidung eindeutig? Begriinden Sie (2 P)



