Strukturni analyza

MS, IC, NMR
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Hmotnostni spektrometrie
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Hmotnostni spektrometrie

Ethyl bromide H3C/\Br
MASS SPECTRLUM
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Felative Intensity

Hmotnostni spektrometrie
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IC/IR spektroskopie
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IC/IR spektroskopie
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IC/IR spektroskopie
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Nuklearni magneticka rezonance 'H

8 6 4

0
PPM

CHEMICKY POSUN: KVALITATIVNI CHARAKTERISTIKA

1

INTEGRALNI INTENZITA: KVANTITATIVNI CHARAKTERISTIKA

STEPENI/MULTIPLICITA: CHARAKTERISTIKA OKOLI




Nuklearni magneticka rezonance 'H

8 6 4

| 1|

CHEMICKY POSUN: & 2.20 ppm, 9.72 ppm

1

INTEGRALNI INTENZITA: 2.20 (3H), 9.72 (1H)

STEPENI/MULTIPLICITA: 2.20 (d, 3H), 9.72 (g, 1 H)




Nuklearni magneticka rezonance 'H
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CHEMICKY POSUN: & 2.20 ppm, 9.72 ppm
1 1

INTEGRALNI INTENZITA: 2.20 (3H), 9.72 (1H) 1 2 1
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STEPENI/MULTIPLICITA: dublet (1:1), kvartet (1:3:3:1) 1 510 10 5 1

Pravidlo (n+1)



Nuklearni magneticka rezonance 'H

8 6 4
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CHEMICKY POSUN: & 2.20 ppm, 9.72 ppm

1

INTEGRALNI INTENZITA: 2.20 (3H), 9.72 (1H)

STEPENI/MULTIPLICITA: dublet (1:1), kvartet (1:3:3:1)
Pravidlo (n+1)




Nuklearni magneticka rezonance 'H — rotace kolem jednoduché vazby: methyl
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Nuklearni magneticka rezonance 'H - operace symetrie
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rotace: dvojéetna osa
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H3C CHj

zrcadleni: rovina Br-C-Cl



Nuklearni magneticka rezonance 'H — typické signaly: ethyl
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’ X

triplet a kvartet v poméru 3:2 byva casto ethyl

S




Nuklearni magneticka rezonance 'H — typické signaly: isopropyl

Br
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dublet a septet v poméru 6:1 byva €asto isopropy!



Nuklearni magneticka rezonance 'H - typické signaly: terc-butyl

2H 2H 9H

singlet odpovidajici 9 vodikiim muze byt terc-butyl
(rotace kolem jednoduchych vazeb zpusobi, Ze je vSech 9 vodikl ekvivalentnich)



Nuklearni magneticka rezonance 'H, 13C

T-systémy: Stépeni pres vice vazeb
— slozité multiplety
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Stépeni je potlaceno;
intenzitu neuvazujeme 2 prekryté signaly
(celkem 4 mezi 120 a 140 ppm)
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Nuklearni magneticka rezonance 'H, 13C
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Nuklearni magneticka rezonance 'H, 13C
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Nuklearni magneticka rezonance 'H, 13C
Odhadnéte chemické posuny ve vodikovém spektru
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Nuklearni magneticka rezonance 'H, 13C
Odhadnéte chemické posuny v uhlikovém spektru
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Nuklearni magneticka rezonance *H, 13C, IC, MS

Navrhnéte strukturu:

PPM
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Nuklearni magneticka rezonance *H, 13C, IC, MS
Navrhnéte strukturu:

Lon
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m/z: 74.04 (100.0 %), 75.04 (3.4 %) OH



Nuklearni magneticka rezonance *H, 13C, IC, MS

Navrhnéte strukturu:
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Nuklearni magneticka rezonance *H, 13C, IC, MS
Navrhnéte strukturu:

Lon

50

1
1525 cm 1380 nm’1

oo T L o] v v v v 1 v v v v I v v v v
4000 3000 2000 1500 L0an 00

m/z: 137,05 (100,0 %), 138,05 (7,7 %)
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