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Spektroskopie und Beugung I (NMR)
SS 2010 Nachholklausur

13.4.2010
Frage 1: (15 Punkte)

Auf Seite 2 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel abgebildet:
C5Hg .

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund des 'H- und " C-Spektren? (8 P)

2. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. Ordnen Sie die Protonen zu. (2 P)

3. Zeichnen Sie einen Splittingschliissel fiir die Protonen incl. allen Kopplungskonstanten
(mit Werten:1 Hz = 1 mm, es mul} ersichtlich sein, woher Sie die Werte haben)
auf Seite 3 4P

4. Auf welchem NMR-Gerit wurde das 1H-Spektrum aufgenommen? (Mit Begriindung) (1 P)
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Frage 2: (15 Punkte)

Auf Seite 4 sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel abgebildet:
C16H]3N02.

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (7 P)

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

3. Ordnen Sie die C-Atome 1, 2, 3, 5, 6,9 und 10 zu.
Begriinden Sie Ihre Zuordnung, indem Sie die im HMBC sichtbare Kopplung der C-
Atome 1, 2, 3, 5, 6, 9 und 10 in Thr gefundenes Molekiil einzeichnen.
Fiillen Sie auch untere Tabelle aus. Es sind nur *Jey-Kopplungen sichtbar (7P)
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Frage 3: (19 Punkte)

Auf Seite 10ff sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet: CoHgNF .

X X
oder
~ ~ N
N
Grundgeriist:
1. Um welche Substanz handelt es sich? (wo sitzt N und F?) 2P

Hilfe: - ordnen Sie mit Hilfe vom 'H/COSY die Protonen so gut wie moglich zu.
- identifizieren Sie das C- Signal/-Atom, an dem F héngt
- schauen Sie ins HMBC

2. Begriinden Sie die Stellung von N und F.
Hinweis: Im HMBC sind nur *Jcy-Kopplungen sichtbar.

Was haben Sie durch das Cosy herausbekommen? 2P
Welche Kopplungen zeigt das C-Atom, an dem F hingt, im HMBC? 2P)
Wie konnen Sie genau bestimmen, wo N sitzt? 2P)

3. Ordnen Sie alle Signale zu. 5P
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4. Warum kann man die Kopplung zu F sehen? (1P)

Warum wird der C durch den F-Nachbarn zu einem Duplett aufgespalten?
Erkldren Sie 2P

Warum wird der C von z. B. Cl nicht aufgespaltet. Erklidren Sie 2P)

Warum dauert eine C-Messung lidnger als eine F-Messung? (1P)



SS 2010 \\E: 110

8.20 8.15 8.10 8.05 8.00 7.95 7.90 7.85 7.80 7.75 7.70 7.65 7.60 7.55 7.50 7.45

160 155 150 145 140 135 130 125 120

r7.5

©
8

r7.6

=
3
(=)

8o

00

r7.7

r7.8

g &

f1 (ppm)

r7.9

r8.0

r8.1

r8.2

8.15 810 8.05 800 795 790 78 780 775 770 7.65 7.60 755 7.50



SS 2010

Name:

JoA i

D R I R I R I R I N R N A I IR TR SP AP AY

pa——xg
.
<>
—
=g
<>
T T T T T T T
8.15 8.05 7.95 7.85 7.75 7.65 7.55 7.45
= cE= [==—4
=== =
===
= -
= ===
T T T T T T T
8.20 8.10 8.00 7.90 7.80 7.70 7.60 7.50

F118

r120

r122

ri124

ri26

r128

r130

r132

ri34

ri136

r138

r140

r120

r125

r130

r135

r140

r145

r150

r155

r160

f1 (ppm)

f1 (ppm)



SS 2010

Frage 4: Theorie (21 Punkte)

1.

(98]

O

Geben Sie jeweils an, ob die Protonen der Methylengruppen zueinander (Markierung
x) zueinander homotop, enantiotop oder diastereotop sind. (4 P)

Hinweis: Im Zeitmittel liegt der 5-Ring flach in der Papierebene.

Geben Sie jeweils an, ob die Methylengruppen (Markierung o) zueinander homotop,
enantiotop oder diastereotop sind. (4 P)

Bestimmen Sie jeweils das Spinsystem der Protonen. (4 P)

cr E j Z

Cl Cl Cl

Wenn Sie ein 2dimensionales 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 (3 P)

Welche Moglichkeiten gibt es, das Signal-Rausch-Verhiltnis eines Spektrums zu
verbessern. Nennen Sie 4 Moglichkeiten. (4 P)

Warum ist es notwendig, das NMR-Rohrchen auf eine bestimmte Hohe zu fiillen.
Nennen Sie je einen Grund, warum man nicht zu viel bzw. zu wenig Losungsmittel
verwenden sollte. (2 P)
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