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R 4

Symmetrical Asymmetrical Scissoring
stretching (v, OH) stretehing (v,,, OH) (4, OH)
3652 cm’! 3756.cm ! 1596 cm'!
Co, e ® o
a (2) Asymmetrical J (4) Scissoring (bending)
strewhing (v, CO) (8,C0Oy)
(1) Symmetrical 2350 cm! (3) Scissoring (bending) 665 cm’!
stretching (v, COy) (8,C0y)
1340 em’ - 665 cnr”!

e ® Sen
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Symmetrical
stretehing (v, CHy)
~2853 !

@ @
X
Out-of-plane bending

or wagging (wCHy)
1350-1150 cm’!

\;c(’ 5

Asymmetrical
stretching (v, CHy)
~2926 cm”!

?Xe}
Out-of-plane bending

or twisting (TCHy)
1350-1150 cm!

In-plane bending
or seissoring (4, CHy)
~1463 cm™!

o, -
2%

Tn-plane bending
or rocking (pCH;
~7120cm’!

€0

10

2971
C~H stretch

1383 )
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1470
CH
scissoring

4000

=C—H stretch
80 alkene C-H
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2053

—C—H stretch
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0
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C—H stretch
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' Lp| Grupa | Charaktervstyezna | Intensywnose | Eszralt pasma
rgment enpstust pasma
[cm')
BES 30002800 silne
2% 1383 ~ 1470 srednie
—C=c— G- ~1370 sreduie
C=C methyl rock 3o I000.2800 Sne
stretch ° T sreduie
1470 ~T0 slabe
8 CH Chﬂmh‘?ryﬂyczne [3]-oi 3% silne bardzo saerokic
5 seissoring czestosel drgan w los e
£ P B
] ; ~650 freduis baxds rok:
; podezerwieni (o T R ot sl
~ L1600 Eredui roki
5 wybranyeh grup o |
5§ [-NH- 3400-3200 slabe 1pasmo
~1120 silne
~T20 sreduie szerakie
] Ly §-C WY bardzo silne
104 |C;1Hh H—CEC—CI}—CI}—(IJ—(I}—(;J-H C=C—H 7 |-0-C=0 1740 bardzo silne
! strete bend 1240 il
o HHHHH ont “lodo ine
i 8 |Pierscien 3120-3000 silne, sredme Kilka pasm
L - - - - . - - ben zenowy 2000- 1 700 slabe, b slabe
4000 2000 ~Le00 drednie, slabe
1500 i
Wevenumbers (cm-1) S00 450 bardre slne | waskie, aste
o |cax ~ 2000 silne [ waske, ostre
Spektroskopia magnetycznego rezonansu
. S Bt s AAE
jadrowego, NMR Model reprezentujacy jadro 'H oraz '3C

Nuclear Magnetic Resonance

+ kulka (masa) naladowana dodatnim ladunkiem elementarnym

+ wirujaca wokol wlasnej osi
Spektroskopia NMR bada zmiany energetyczne stanow

spinowych jader atomow o spinie =0, . .
N + opisana przez wektor magnetycznego spinowego momentu pedu —

1 13 5 5 i 5 inowa li o al=Y%
np. 'H, BC, BN, BN, IF, 3!p, (]| spin, ktérego spinowa liczba kwantowa I =12
Spiny protonéw  bezladnie Pole magnetyczne porzadkue E, ,—
rozlozone w przestrzeni ulozenie spinow AE=hv . . -
(magnetvezna liezba kwantowa =% i +%) kwant promieniowania ,,pasujqcy
do réinicy energii standw spinowych +1/2 i —1/2

N o Q9 hT
& Qo g 9 AE=£7H

2n
E H natesenie vol. AE - réznica energii pomigdzy stanami spinowymi +1/2 i -1/2
natezenie pola magnetycznego y — wspélezynnik charaktervzujacy jadro
H - natezenie zewnetrznego pola magnetvcznego

h — stala Plancka

Liczba orientacji wektora w polu magnetyeznym:
- ogélnie: 2 +1
- dla protonu i jadra PC: 2 dla magnetyczuej liczby kwantowej -1/2 i +1/2




2nv=yH
warunek rezonansu magnetycznego

Rezonans magnetyczny — wzajemne dopasowanie v i H

Przy ustalonej czestotliwosci promieniowania elektromagnetycznego v
o wszystkie protony (jadra o spinie # 0) w czasteczce wpadajg w rezonans
dla takiej samej wielkosci efektywnego pola magnetycznego H, tzn.
faktycznie dzialajacego na proton

2nv=yH,

ale

¢ w wyniku niejednakowego dzialania ekranujacego elektronow
sgsiadujacych podstawnikow przy réznych wielkosciach priylozonego pola
H. Podstawniki modyfikuja zewnetrzne pole magnetyczne, zwigkszajac go
lub zmniejszajac.
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Widmo NMR - wynik pomiaru energii zaabsorbowane) przez
probke w funkeji
- natezenia przylozonego zewnetrznego pola magnetycznego
przy ustalonej czgstosci promieniowania elektromagnetycz-
nego

lub
- czestosci promieniowania elektromagnetycznego przy
ustalonym natezeniu przylozonego zewngtrznego pola
magnetycznego

Spektroskopia protonowego rezonansu jadrowego

'H NMR

Spektroskopia 'H NMR ,,widzi” tylko te elementy
strukturalne czasteczki, ktore zawieraja atomy wodoru

Widmo 'H NMR sklada si¢ z sygnalow (pasm) protonow
nieréwnocennych chemicznie.

Liczba rodzajow protondw w czasteczce zalezy od gestoscl
chmury elektronowej, a wige od sasiedztwa protonow.

Widmo 'H NMR

CH,-CO-0-CH,-CH,

Parametry pasma (sygnalu):
-CH
- poloZenie (Sppm) ’
- natgZenie (liczha atomow H)
- multipletowosé M=n+1

- stala sprzeienia J[Hz] _CH,- ™S

HEP-03-534 3 pprm
Im wigksza gestos¢ elektronowa wokol jadra at. H tym jego sygnal lezy
blizej sygnalu wzorca TMS tj. przy mniejsze] wartosci Sppm.

Parametry pasma (sygnalu) w widmie 'H NMR

Polozenie - zalezy od gestosci elektronowej wokol protonu
- okresla v lub H przy ktorej nastqpil rezonans
- podaje si¢ w jednostkach przesuniecia chemicznego & ppm
wartosé 0 dppm przyjmuje sie dla wzorca tetrametylosilani
™S
typowy zakres wartosci 13-0 dppm

Natezenie - pole powierzchni pod krzywq proporcjonalne do liczby
(intensywnosc) protonow

Multipletowos¢ - wynik spr

eZenia z n sqsiadujgcymi pr
multipletowosé¢ M= n+1

Stala sprzezenia — odleglos¢ linii w multiplecie mierzona w [Hz]
- jest miarq wielkosci oddziatywania pomiedzy sprzegajgcymi sig

protonami, dla protonéw alkilowyeh J~7 Hz
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Parametry pasma (sygnalu) w widmie 'H NMR c.d.

n  multpletowos¢  wzgledna intensywnosc inii  nazwa multipletu

nt+l w multiplecie
0 1 1 singlet
1 2 1:1 dublet
2 3 1:2:1 trvplet
3 4 1:3:3:1 kwartet
4 5 1:4:6:6:4:1 kwintet
5 6 1:5:10:10:5:1 sekstet
6 7 1:6:15:20:15:6:1 septet
7 8 1:7:21:35:35:21:7:1 oktet
8 9 1:8:28:56:70:56:28:1 nonet

gdzie n - liczba sgsiadujacych protonéw, sprzegajacych sig z ta sama
stala sprzeZenia

'H NMR - wartosci przesunig¢ chemicznych ppm dla wybranych
elementow strukturalnych

~CH,- “CH,
Charakterystyczne P —
4 - GHy-CH,
obrazy multipletow e i SO | P J
fragmentow _
vimisia 1z
strukturalnych
czgsto “eH— e,
. quariet doubiet
wystepujacych aeam 1 areans
w czgsteczkach TeH-cHa I
zwiazkow N
’ 1isiai i1
organicznych
—CHa— oM
triphat triplat
areamz areamz
M=n+1 O Ha \
1:2:1 _--|:2:1_
“CHads
oSt —cH— douiar
T ok septot —
an isopropyl group @01
A -

1:6:18:20:18:6: 1

CH—OH
Q 0
B —C=C—H
BT o7 B '\.N/H
——— | \
H \ / CH—NH,
e Yo
ﬁ H _CH—CI(Br) R
=CH—NR,
R” “H — /é\
== S

H
e | =
/ \ R \C/
——— ﬁ
"""'1"2""""i'l'"""'ili"‘""'é"“'""é"'"""‘.r';;:;é""""'é"'"""&""""'5""""5""""I"""'"ﬂl

Przewidywanie widma 'H NMR dla czasteczki CH,-CH,-CH,-Br

abic=3:2:2 % b &
a) —CH, ~ 0.85 dppm, natezenie 3H. tryplet, stala sprzezenia T~ 7 Hz
b) —CH,- ~ 1,85 dppm, natezenie 2H, sekstet, stala sprzezenia J ~ 7 Hz

¢) —CH,-Br ~ 3.4 3ppm. nat¢zenie 2H, tryplet, stala sprz¢zenia J ~ 7 Hz
.- e - - - . i P

f T ¥ ¥ T s T ;

1
|
|

'H NMR - Tablice korelacji spektralno-strukturalnych

Fragmeni

Lp. 3 Iniensywnos¢ pasma
B chemiczne | proporcjonalna do
Wartosci Sppm licsby protonow, H
ol T [CH.C-C ~09 3

przesumigc 2 |CH/C-Br 16 3
chemicznych 3 | CH.C-CO-R ~10 3
] . 4 | CH,C-CO-pierscien arom. -12 3
\\'_xbran_\c}h s | CH.C-0-COR ~12 3
fragmentow 6 | CH,C-0-CO-pierscien arom. ~15 3
strukturalnych ; FC%‘;CC‘}EE’C“’CO'O'R :f:; :
9 | .CH.C.C=N ~17 2
10 |.CHBr 3345 2
11 | .CH, C=N -23 2
12 | .CH.CO.R ~24 2
13 |.CH; CO-pierscien arom. ~30 2
14 | CH.-0-CO-R ~4.1 2
15 | .CH-0-CO-pierécien arom. ~43 2
16 -CH(Br). ~57 1

17 | Protony pierscienia -7 natgienic zaleiy od

srsniyezsege rodzaju pierscienia i

sposobu podstawienia

Przewidywanie widma "H NMR dla czasteczki CH,-CH,-CH,-COOH
b

a:b:c:d = 3:2:2:1

c d

-COOH

Sppm
a) ~0.9 tryplet

by ~2.2

c) 2.4 tryplet _cp,-

d) ~10-13
singlet

CH,-

HSP-00-115




30.01.2018




