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Spektroskopie 2 (NMR)
WS 16/17 Klausur

20.12.2016

Frage 1: (9 Punkte)

Auf folgenden Seiten sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel

abgebildet: C;HpO: . DOA = /’-{-g (/1!{_ 42) =2
1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (4 P)
— COOH CH,—CHy
SC=cH- H— H, - CH
/ . _.C 2~ GOy

2. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an und ordnen Sie die Protonen-Signale soweit wie

moglich zu. o (2P)
WooC _ b4 el
elt ¢ /C:CH TCH -y
(/Hg—yl(’

3. Was miissten Sie messen lassen, um die restlichen Protonen zuordnen zu konnen. (mit

Begriindung) A (2P)
/N
4. In diesem Spektrum ist ganz wenig Dreck im 1H-Spektrum. Welche Signale gehoren
nicht zur Substanz? Markieren Sie diese Signale in der VergroBerung iiber dem
Spektrum. (1P)
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552015

\ f
C=cH- s
Cooy - c d
a b
T T T T T T T
2.3 2.2 2.1 1.05 1,00 095 0.0
1 (ppm) f1 (ppm)
T T T '1
Sl i S dsiar i T
6.85 6.80 675
13 12 11 10 g
1 (ppm) L (pprm) y
4 4
U
T T T T T T T T T T T T T v T T
14 13 12 1 10 9 7 5 4 3 2 1 0 -1
1 (ppm)
T T v T T T T Y T T T T T T T T T T
180 170 160 150 140 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 0
f1 (ppm) s
S—
B — -}30
i 40
[-50
[-60
- 70
| 3
rrrrrrrrrrr |80 §
]
- 90
----- - {100
110
= 120
130
= e 1140
S— . i
! = 150
| !
— T T T r T T T T T T T
7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 3 3.0 25 20 15 1.0



S$82015

Frage 2: (13 Punkte)

Auf folgenden Seiten sind die NMR-Spekiren einer Verbindung mit folgender Summenformel

abgebildet: C1oH1204 . DBA = A+ AL (ZD - /12) =5
1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? (5P
A a
- COooH é 0(
3b 5 0- cH?.
7\ Fe
RGN 0-cH,
R/ ¥
- .
24 =iy
2. Ordnen Sie die Signale so gut wie moglich zu 4P
3. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. 1P

HoOC - ZﬁQa “//T\—oag
&./' ———U

4. Begriinden Sie Ihre Struktur, indem Sie wichtige Kopplungen aus dem HMBC in Ihr

Molekiil einzeichnen. Erstellen Sie eine Tabelle wie in den Ubungen. (3P
= £ E ] o
(9 - lo 33 o
- e > Jeu

(/1 e *Jew)
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Frage 3: (12 Punkte)

Auf folgenden Seiten sind die NMR-Spektren einer Verbindung mit folgender Summenformel
abgebildet: Ci11H1003 . :D&A = A+ —2(22 - A0) = 1

Hinweis: Im Protonenspektrum sind die Kopplungen sehr schlecht zu sehen, da sie alle sehr
kleine Kopplungskonstanten haben. Schauen Sie in einem anderen Spektrum nach.

1. Welche Fragmente finden Sie auf Grund der Spektren? 5P
! ,
~ CO0 -~ —OH
A 3 éﬁ
§a -
R, &4 . 0 44}
14 e \?‘: CHy
2 3
R, —czch
2. Geben Sie eine sinnvolle Struktur an. (1P
e S t/’—\a
we 2% %\i/*"?“z - ¢=ch
-0 ) ‘
'-%C 4&' N cb /
' 2
OH 4
3. Ordnen Sie alle Signale zu 6P
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Frage 4: (18 Punkte)

(==Y

Ordnen Sie alle Signale zu. (14 P)
2. Begriinden Sie Ihre Zuordung, indem Sie im HMBC fiir die C-Atome 1,2,3 und 7
sichtbare Kopplungen in Thr Molekiil einzeichnen.

HMBC: Fiillen Sie fiir diese C-Atome folgende Tabelle aus. @p

13C 1H Jen

1 3] CH ‘
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Frage 5: Theorie (18 Punkte)

1. Bestimmen Sie das Spinsystem der Protonen 4P
X
3 OH
ZC/Y\C,? H,C F>cH
OH A DE L)
D
A, BCDET X
Ay 800 X > G
LR
X
OH
CH, A [ B,
H,C CH,
H,C CH,
c
H,C™ ~ CH;, H,C CH,
OH OH
Y
¢
Aq X AsA) 3. 8" GG XY
DD

2. Welche Aussagen sind richtig? (7P)
- Chem. 4dquivalente Kerne sind immer auch magnetisch dquivalent.
- Magn. dquivalente Kerne sind immer auch chemisch équivalent. v
- Chem. dquivalente Kerne ergeben 1 Signal. v~ -
- Magn. dquivalente Kerne ergeben 1 Signal. v~
- Das Spinsystem A>BCDE; hat
a) Chemisch #dquivalente Protonen (welche?) jq | AE
b) Magnetisch dquivalente Protonen (welche ?) Je Ay E
- Homotope Protonen sind immer chemisch dquivalent
- Diastereotope Protonen sind immer chemisch dquivalent ¢
- Enanziotope Protonen kann man gut im HSQC erkennen. L
- Die Verschiebung (ppm) ist gerdteabhangig. £
- Kopplungskonstanten sind gerdteunabhéngig v~
- Im Cosy sieht man Nah- und Fernkopplungen l
- Um das Signal/Rausch-Verhiltnis eines Protonenspektrums zu verdoppeln, mufl man
a) Doppelt so lang messen £
b) Vierfache Substanzmenge verwenden. ‘E

- sieds Bitdor %WW . pm‘u‘a&'ar/ um 2o
3. Warum ist der FID eine Cosinus-Funktion? Warum wird er mit der Zeit immer

schwicher? Erkléren Sie genau. b und ’a{} M/cm wieder m W
5P 2 wrfard wnid, (aus syy— Ebert -

xy~lent M mz)
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4. Es gibt zwei isomere Tetrachlorethan-d2. Wie schauen die Strukturen und das
dazugehorende C-Spektrum aus? 2P)

(D) =4
e ( “« v
D-C-C-U a—(-c¢
' ] l (
), « D @«
2D abs lepppetnde Mhckftrn AD ls leopptlonder N
hil T+
2lA+A=s A2 A+ =3

1 ]



