8 KORELACNE DIAGRAMY A TABULCKOVE PRILOHY

8.1 Korela¢né diagramy a tabul’kova priloha pre interpretaciu IC spektier
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Obr. 8.1.1 Oblasti vyskytu pasov priradenych valencnym vibrdciam skupin X—H
(Vysrafované plochy vyjadruju menej spolahlivo urcené oblasti)
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Obr. 8. 1.2 Oblasti vyskytu pdsov priradenych valencnym vibrdciam trojitych vdzieb X=Y systému kumulovanych vizieb X=Y=Z7
(Vysrafované plochy vyjadruju menej spolahlivo urcené oblasti)
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Obr. 8.1.3 Oblasti vyskytu pasov priradenych valencnym vibraciam dvojitych vizieb X=Y a deformacnym vibraciam NH.
Pre karbonylové zluceniny pozri obrazok 3. 21 (Vysrafované plochy vyjadruju menej spolahlivo urcené oblasti)
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Obr. 8.1.4 Oblasti vyskytu pasov priradenych valencnym vibrdciam karbonylovych skupin. Vsetky pasy su silné (s)
(Vysrafované plochy vyjadruju menej spolahlivo urcené oblasti)
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Obr. 8.1.5 Vyskyt charakteristickych pasov v oblasti “odtlacku prsta”

(Vysrafované plochy vyjadruju menej spolahlivo urcené oblasti)
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Obr. 8.1.6 Oblasti vyskytu charakteristickych pasov mimorovinnych deformacnych vibracii y(CCH)
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Obr. 8.1.7 Oblasti vyskytu charakteristickych pasov mimorovinnych deforma¢nych vibracii y(CCH)

substituovanych benzénov
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Obr. 8.1.8 Oblasti vyskytu charakteristickych pasov najbeznejsich skupinovych vibracii

v organickych, anorganickych, koordina¢nych a organokovovych zlu¢eninach



Tabulka 8.1.1 Alkany

Typ vibracie/skupiny V(cm ) Poznamka
Valenc¢né vibracia CH
v(CH3) 2960(s) Vas
2870(m) v, (2815-2830 v —OCH3, chyba v —OC;,Hs),
2730-2820 v —-NCH3, chyba v —-NC,Hjs)
v(CHy) 2925(s) Vas
2850(s) Vg
v(CH) 2890-2880(w)
Deformacna vibracia CH
8(CHs) 1460(m) Oas
1370-1380(s) | &,
&(CH,) 1470(m) noznickova
S8(CH,—CH(CH3)») 1460(m)
1365 a 1385 dublet
O(CH) 1340(w)
Deformacna vibracia CH,
p(CH,), 720-790(s) 720725 cm' ak je n > 4, posun k vy$§im
vlno¢tom ak je n < 4
Skeletové vibracie
(CH;);-C 1255(s) poloha pasov menej stala
1210(s)
(CH3),—CH 1170(s)
1140(s) rameno pasu pri 1170 cm™
(CH;3)>—C 1195(s)
1215(s) rameno pasu pri 1195 cm™'
Cyklopropan 1000-1020(m) | v(CH) nad 3000 cm™’
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Tabulka 8.1.2 Alkény

Typ vibracie/skupiny

7(cm )

Poznamky

Valen¢na vibracia =CH

V(:CH2)

v(=CH-)

Valencna vibracia C=C
izolovana C=C
konjugécia C=C

s aromatickym kruhom
konjugacia s d’alSou C=C
(diény, triény atd’.)
konjugécia s C=0

Deformacna vibracia CH

3075-3095(m)

3010-3040(m)

1620-1680(v)

~1625(m)
1650(s)
1600(s)
1590-1640(s)

obcas prekrytd pasmi alifatickych C-H

skupin

v(C=C)

intenzivnejsi ako v pripade izolovane;j
dvojitej viazby

intenzivnejsi ako pas pri 1650 cm !
obyCajne menej intenzivny ako pas
C=0

v(CCH), pozri obrazok 3.26

RCH=CH, 985-995(s) 1. overtdn pri 1820(w-m)
900-940(s)
RR’C=CH, 885—-895(s)
RCH=CHR’ (trans) 960-970(s) ak je dvojitd védzba v konjugécii s ne-
nasytenou skupinou posun k 990 cm™'
RCH=CHR (cis) 675-730(m)
RR’'C=CHR"”’ 790—-840(s)
Deformacna vibracia CH 3(CCH)
RCH=CH;, 1290-1310(m)
RCH=CHR’ (trans)
RR’C=CH, 1410-1420(m)
RCH=CHR" (cis)
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Tabulka 8.1.3 Alkiny

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznamky
Valenc¢na vibracia =CH v(=CH)
—C=C-H asi 3300(s) ostry pas
Valencna vibracia C=C (v(C=C))

R-C=CH
R]CECRz
Deformacna vibracia =CH

—C=C-H

2100-2140(w)
2150-2260(v)

600—700(s)

nepozoruje sa pre R; =R,
v(CCH)

niekedy sa pozoruje 1. overton (1200
1300 cm ™)

Tabulka 8.1.4 Alény (1,2-diény) a ich heteroanalogy

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznamky
Valen¢na vibracia X=Y=Z V(X=Y=2)
0=C=0 2349(s) atmosféricky CO,

C=C=C (1,2-diény)

C=C=0 (ketény)

C=C=N (keténiminy)
—N=C=N- (karbodiimidy)
—N=C=O0 (izokyanatany)
—N=C=S (izotiokyanatany)
—N=N=N (azidy)

1930-1950(m)

2130-2155(s)
okolo 2000(s)
2130-2155(s)
2240-2275(s)
1990-2140(s)
2120-2160(s)

d’alii pas pri 850 cm ' pre koncovii
skupinu C=C=CH,

pozoruje sa pas pri 1120 cm™

poloha neovplyvnena konjugaciou

Siroky a vel'mi intenzivny
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Tabul’ka 8.1.5 Aromatické zliceniny

Typ vibracie/skupiny

7(cm )

Poznamky

Valen¢na vibracia CH

Aryl-H

Valen¢n4 vibracia CC

Aryl

Deformacné vibracie C—H

5 susednych C—H vézieb

4 susedné¢ C—H vizby
3 susedné C—H vézby
2 susedné C—H vézby

izolovana C—H véazba
Vyssie harmonické
a kombinacné vibracie

Aryl-H

Deformacéné vibracie CH

1,2-, 1,4-, 1,2,4-subst.

1-, 1,3-, 1,2,3-, 1,3,5-

subst.

1,2-1,2,3-, 1,2,4-

3000-3100(w)

~1600(m)
~1580(m)
~1500(m)

730-770(s)
680-720(s)
735-770(s)
750-810(s)
800-860(s)
800-900(w)

1650-2000(w)

1175-1275
1125-1175
1000-1070
1125-1175
1070-1110
1000-1070

960-1000

(v(CH))
niekol’ko pasov Casto prekrytych

v(C=C), skeletové¢ vibracie aromatického

kruhu

silnejsi v pripade konjugécie
najsilnejsi pas z 3 uvedenych
v(CCH) — pozri aj obr. 3.27

monosubstituovany

1,2-disubstituovany

1,3- di- a 1,2,3-trisubstituovany

1,4-di- a 1,2,4-tri- a 1,2,3,4-tetrasubst.
1,3,5-tri-, 1,2,3,5-tetra-, 1,2,4,5- a penta-

substituované

charakteristickd spektradlna oblast’, ¢asto
prekryvané pasmi v(C=C) a v(C=0)
O(CCH)

len pre 1,2,4-
2 pésy

chyba pre 1,3,5-
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Tabulka 8.1.6 Alkoholy a fenoly

Typ vibracia/skupiny 7(cm ) Poznadmky
Valenc¢na vibracia OH (v(O-H))
vol'né¢ OH 3590-3650(v) | ostry pas (intenzita pasu sa

Intermolekulové H-vézby
a) diméry

b) polyméry
Intramolekulové H-védzby
a) jednoduché H-vizby
(viacsytne alkoholy)

b) so skupinami CO, NO,
atd’.

Deformacna vibracia C-OH
primarne alkoholy

sekundarne alkoholy

3450-3550(s)
3200-3400(s)

3450-3570(v)

2500-3200(v)

1260-1350(s)
1260-1350(s)

zmenSuje zriedenim)
pomerne ostry pas

Siroky diftizny pas

pomerne ostré pasy (vyskyt pri 1,2-
dioloch a pod.)

Siroky difazny pés

(vizby C=0...0H, NO,....OH
a pod.)

(5(COH))

pre H-vdzby posun k 1300-1500

cm ' (Zasto 2 pasy). Nema

terciarne alkoholy 1310-1410(s) | praktické vyuzitie.
fenoly 1310-1410(s)

Valenc¢né vibracia C—O v(C-0)

primarne alkoholy 1050(s)

sekundérne alkoholy 1100(s)

terciarne alkoholy 1150(s)

fenoly 1200(s)
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Tabul’ka 8.1.7 Etery a peroxidy

7(cm ) Poznamky

Valenc¢na vibracia C-O-C (v(CO0))
~CH,~O-CHyp— 1060-1150(s) | v,(C—O-C)
=C—O—C a aromatické 1200-1275(8) | v,(C—O-C)

1020-1075(s) | yC-0-C)
cyklické étery ~1250(s)
epoxidy ~900(m) trans-konfiguracia

~800(m) cis-konfiguracia

vécsie kruhy 1070-1140(s)
alkylperoxidy 820-890(w)
Tabul’ka 8.1.8 Aminy a soli aminov
Typ vibracie/skupina 7(cm ) Poznamky

Valen¢né vibracie NH, resp. NH;

primdrne aminy

sekundarne aminy

Valen¢né vibracie NH;, NH
+

a NH

soli aminov (NH3")

soli aminov (NH,", NH")
Deformacné vibracie NH resp. NH;
primdrne aminy

sekundarne aminy

Valen¢né vibracie CN

alifatické aminy

Ar-NH,

Ar-NH(R)

Ar-N(R)(R")

3300-3500(m)

3300-3500(m)

~3000(m)

2250-2700(m)

1560-1650(m)
1490-1580(w)

1030-1230(m)
1250-1340(s)
1280-1350(s)
1310-1360(s)

v(NH), resp. v(NH)

2 pasy, asociované H-vizby,

v pevnom stave pri nizSom vlnocte
1 pés

v(NH?), v(NH}), resp. v(NH")

pre tuhé latky, pozorujt sa aj pasy
(nie vzdy) okolo 2500 a 2000 cm
pre tuhé latky, Siroké pasy
O(NH,), resp. 0(NH)

(V(C-N))

(V(Ar-N))
(V(R-N))

priloha
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Tabulka 8.1.9 Ketony, chinény, tropolony (vSetky pasy st silné)

Typ vibracie/skupiny p(ecm ')  Poznamky

Valenc¢né vibracia C=0 v(C=0)

ketony

necyklické —CH,—CO-CH,; 1705-1725

—CH=CH-CO- 1665-1685

—C=C-CO-C=C- 1663-1670

Ar—CO—(arylketony) 1680-1700

Ar-CO-Ar’ (diarylketony) 1660-1670

—CX-CO- 1725-1745 | (X-Cl aBr)

(halogensubstituovan¢) 1745-1765 | (X—Cl a Br)

—CX,—CO-CXy— 1710-1730

—CO-CO- (a-diketony) 1540-1640 | 2 pasy v(C=C-C=0), sym., asym.)

—CO-CH,—CO- (B-diketony, rovnako aj -CO-C=C(NH,)-

enol forma) 1705-1725

~CO-CH,-CH,—CO- 1725-1745 | niekedy dva pasy

—CO-CH,—OCO-

cyklické 1705-1725

6- a 7-Clenné 17401750

5-¢lenné ~1780

4-Clenné

chinony: 1660—-1690 | 2 CO skupiny v jednom kruhu
1635-1655 | 2 CO skupiny v roznych kruhoch

tropolony (derivaty 2-hydroxy- | 1600-1630 | C=0 a C=C vizby

2,4,6-cykloheptatrienonu): 1535-1570

Iné vibracie 1100-1230

alkylketony 1075-1225

arylketony
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Tabulka 8.1.10 Aldehydy

Typ vibracie/skupiny

v(cm )

Poznamky

Valen¢né vibracie C=0
nasytené

—C=C-CH=0

—C=C-C=C-CH=0
Ar—-CH=0

—C(OH)=C-CH=0
a-chloro- alebo bromo-
Valenéné vibracie C-H v —

CH=0"

Deformacna vibracia C—H

—CH=0

1720-1740(s)
1680-1705(s)

1660-1680(s)

1695-1715(s)

1645-1670(s)
1730-1765(s)

2700-2900(w)

780-975(m)

v(C=0)

spravnejsie asymetrickd vibracia
celej skupiny

13

hydroxo alebo amino skupina v orto
polohe spdsobuje posun na 1625—
1655 cm' (intramolekulova H-

vizba)

v(CH)

oby&ajne 2 pasy, jeden pri 2720 cm™
(v(CH))

“Ak sa okolo 2720 cm ' objavi pas, mozno to pokladat’ za dokaz aldehydovej skupiny

priloha
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Tabulka 8.1.11 Karboxylové kyseliny

Typ vibracie/skupiny

v(cm )

Poznamky

Valen¢né vibracie O—-H
volné

viazané¢ H-vézbami (dimér)

Valenc¢na vibracia C=0

nasytené kyseliny
a-halogénalifatické kyseliny
—C=C-COOH

Ar—-COOH

kyseliny s intermolekulovymi H-
vidzbami

Spriahnuté valen¢né vibracie C—O

s deformac¢nymi vibraciami O—H

Deformacna vibracia OH

karboxylatovy anion (COO")

3500-3560(m)
2500-3200(w)

1700-1725(s)
1720-1740(s)
1690-1715(s)
1680-1700(s)

1650-1670(s)

1395-1440(w)

1210-1320(s)

900-950(m)

1550-1610(s)
1300-1420(s)

(v(OH))

vel'mi Siroky difuzny pas (niekol’ko
100 cm™") v tuhom stave a nie prili3
zriedenych roztokoch dimér
v(C=0)

hodnoty platia pre dimérnu formu
pre monoméry posun o 40-50 cm |

k vy$$im vinoctom

v(C-0) + 8(OH)

pre dimér (spriahnuté vibracie)

(Y(OH))

Siroky charakteristicky pas
Vas(COO)

vs(COO)

priloha
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Tabul’ka 8.1.12 Estery a laktony (vSetky pasy su silné (s))

Typ vibracie/skupiny p(cm ') | Pozndmky
Valenéné vibracie C=0 v(C=0)
nasytené estery 1735-1750
Ar-COOR a -C=C-COOR 1715-1730
R—-COO-C=C (aryl- a vinylestery) 1750-1800 | vInocet v(C=C) sa postuva
k vy$$im hodnotam
estery s elektroneg. substituentami v
a-polohe (napr. C(C1)CO-0O-) 1745-1770
—CO—-COOR (a-ketoestery) 1740-1755
~C(OH)=C-COOR (B-ketoestery, okolo 1650
enol forma)
salicylaty 1670-1690
y-laktony nasytené 1760-1790
y-laktony (o, B-nenasytené) 17401760
y-laktony (B,y-nenasytené) ~1800
0- laktény nasytené 17351750
- nenasytené =1720
Valen¢né vibracie C-O (v(C-0))
mravéany 1180-1200 | v4(COy), vs(CO») nachadzame
octany 1230-1250 | pri nizsich vlno&toch
fenyloctany okolo 1205 | (1050-1200 cm ' (s), niZsia
propionaty a vyssie 1150-1200 | intenzita.
akrylaty, fumaraty a maleinany 1200-1300
1130-1180
benzoaty a ftalaty 1250-1310
1100-1150
laktony 1100-1250
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Tabul’ka 8.1.13 Anhydridy a halogenidy karboxylovych kyselin, peroxidy (vSetky pasy st silné (s))

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznadmky
Valenéné vibracie C=0 v(C=0)
nasyten¢ anhydridy 1800-1850 pozoruju sa dva pasy vo vzdialenosti
(necyklické) 1740-1790 okolo 60 cm ™. P4s pri vy§som vInote je
intenzivnejsi v pripade necyklickych
nasytené anhydridy 1820-1870 anhydridov a opacne v pripade
(cyklické 5-Clenné) 1750-1800 cyklickych je intenzivnejsi pas pri nizSom
vinocte
Aryl a o, B-nenasytené 1780-1830
anhydridy 1710-1770
Acylchloridy) (-COCI)
nasytené 1790-1815 acylfluoridy pri vy$Som a acylbromidy,
resp. acyljodidy pri nizSom vinocte
Aryl a a, B-nenasytené 1750-1790
peroxidy (-CO-O-O—-CO-)
nasytené 1800-1820
1780-1800
Aryl a a, B-nenasytené 17801805
1755-1785 aj pas pri 1250 cm™
Valen¢né vibracie C—O v(C-0)
anhydridy necyklické 1050-1170
cyklické 1200-1300
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Tabulka 8.1.14 Amidy a laktamy

Typ vibracie/skupiny

v(cm )

Poznamky

Valenc¢né vibracie N-H
primarne amidy: volné

H-vézby

sekundarne amidy:

volné

I. pas amidov

primdrne amidy

sekundarne amidy

terciarne amidy

laktamy

6-Clenné a vacsie kruhy
5-Clenné

4-Clenné

II. pas amidov

primarne amidy

sekundérne amidy

asi 3400(m) a 3500(m)
asi 3180(m) a 3350(m)

3400-3460(m)

3070-3100(w)

~1650(s)
~1690(s)
1630-1680(s)
1670-1700(s)
1630-1670(s)

asi 1670(s)
asi 1700(s)
asi 1745(s)

1620-1650(s)
1590-1620(s)
1515-1570(s)
1510-1550(s)

(V(NH2), (v(NH))
2 pasy — vas(NH>) a v¢(NH>)
¢asto niekol’ko pasov v oblasti 3200

a7 3050 cm!

2 pasy: pri nizSom vinocte v tuhom
stave a v pripade H-vizieb

slaby pas v pripade latok v tuhom
stave

v(C=0 + 6(NH)

v tuhej faze (asociované NH;)

v zriedenych roztokoch (vol'né NH,)
v tuhej faze

v roztoku

nie je H-vézba — spektrd v tuhom

stave a v roztoku su podobné

O(NH,), resp. 6(NH) + v(CN)
v tuhej faze

v roztoku

v tuhej faze

roztok
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Tabulka 8.1.15 Iminy a nitrily, azolatky

Typ vibracie/skupiny

v(cm ")

Poznamky

Valenc¢na vibracia C=N

nasytené nitrily

2240-2260(v)

v(C=N)

Ar-C=N 2220-2240(s) intenzivnej§i pas ako pre
_C=C_C=N 2215-2235(s) nasytené nitrily
Izonitrily (R-N=C) 2040-2120(s) | v(N=C)
Valenc¢na vibracia C=N v(C=N)
necyklické iminoderivaty 1640-1690(v)
—C=C—C=N- iminoderivaty 1630-1660(v)
cyklické —C=C—-C=N- 1480-1660(v)
Valen¢né vibracie N=N v(N=N)
Azozluceniny 1575-1630(v)
Tabul’ka 8.1.16 Nitro- a nitrozozlti€eniny, nitraty a nitrity
Typ vibracie/skupiny p(cm ) Poznamky
Valen¢na vibracia NO, aj vibracie v oblasti 500-800
—C-NO; 1500-1570(s) Vas(NO»)
1300-1370(s) Vs(NO»)
—0-NO; 1600-1650(s) Vas(NO»)
1250-1300(s) Vvs(NO»)
—N-NO, 1550-1630(s) Vas(NO»)
1250-1300(s) Vs(NO»)
Valen¢né vibracie NO N(NO)
—O-N=0 1610-1680(s) dva pasy
—C-N=0 1500-1600(s)
—N-N=0 1430-1500(s)
Valenéna vibracia NO5~ 1340-1410
800860
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Tabulka 8.1.17 Heterocyklické aromatické zluc¢eniny

Typ vibracie/skupiny v(cm ) Poznamky
Furanové, tiofénové a pyrolové derivaty
Valencna vibracia C—H 3050-3165(m) v(C-H)
Valenc¢na vibracia N-H (pyrol a jeho 3400-3440(s) v(N-H)
derivaty)
Valen¢na vibracia C=C a vibracie skeletu | 1520-1610(s)

1470-1510(s)

1350-1410(s)
Deformacna vibracia CH a vibracie 1130-1255(s) tiofén
skeletu 1000—1030(s) furan

Pyridinové derivaty
Valenc¢na vibracia CH

Valen¢na vibracia CC resp. CN

Deformacné vibracie CH a skeletalne

vibracie kruhu

700-800(s)

asi 3020(s)
1580-1650(m)
asi 1480

asi 1430

asi 1200(s)
1000—1100(s)
700-900(s)

tiofén a furan

2 pasy

v uvedenych oblastiach sa

nachadza viacero pasov

Tabul’ka 8.1.18 Halogenderivaty

Typ vibracie/skupiny

p(cm )

Poznamky

Valen¢né vibracie

C-F 1000-1400(s)
C-Cl 600-800(s)
C-Br 500-600(s)
C-1 asi 500(s)
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Tabulka 8.1.19 Organické zluceniny siry

Typ vibracie/skupiny v(cm ) Poznadmky

Tioly

—-S-H 2550-2600(w) | v(SH), slabsia ako v(OH) — menej ovplyvnena
H-vézbou. Intenzivna v Ramanovom spektre

Sulfoxidy

—-S=0

1030-1070(s) | v(S=O)
700-900(s) v(S-0)

Sulfony, sulfonamidy,

sulfochloridy

-S0O, 1120-1160(s) | vs(SO»)
1300-1350(s) | vas(SO2)

—SO,-N—- 1140-1180(s) | vs(S0O»)
1300-1370(s) | vas(SO2)

—-SO,-O0— 1145-1200(s) | vs(SO»)
1330-1420(s) | vas(SO2)

-SO,—Cl 1170-1205(s) | vs(SO»)

1375-1410(s) | vs(SO»)
Iné vibracie
—S—-S— 400-500(w)
—S—F 820-980(s)
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Tabulka 8.1.20 Zluceniny boru

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznamky

Oxokyseliny boru

Valencna vibracia B-O-H 3200-3300 v(OH)

Borany

Valenc¢na vibracia B—H (koncova) 2200-2640(s)

Valencna vibracia B...H...B (mostik) 1540-2220

Deformacné vibracie B-H 1140-1205 0(HBH)
920-975 o(HBH)

Borazan, borazin, aminderivaty

boéranov

Valencna vibracia B-N 1330-1550(s)

Oxozluceniny béru

Valencna vibracia B-O 1300-1700(s)

Halogénderivaty boru

Valenc¢na vibracia B-X v(B—X)

B-F 750-1300

B-Cl 450-1000

B-Br 300-850

B-1 200-750
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Tabulka 8.1.21 Zluceniny kremika

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznamky
Oxokyseliny kremika
Valencna vibracia Si—-O-H 3200-3700(s) v(OH)

Silany

Valen¢na vibracia Si—H

2090-2250(m)

Deformacna vibracia Si-H 800-950(s) O0(HSiH), siroka

Metylsilany SiHMe,

Deformacné vibracie CHj 1255-1280(s) 0s(CH»)
~765 y=1
~855 y=2
~840 y=3

Alkyl- a arylsilany

Deformacné vibracie C-H O(CCH)

Si—-CH,-R 1200-1250

Si—C¢Hs okolo 1150

Valenc¢né vibracia Si—C 760-860

Siloxany Vas(S1—0—C) a v 55(Si—0-Si)

Valenc¢na vibracia Si-O-R 1000-1110

Valenéna vibracia Si—O—CgHs 920-970

Valenc¢na vibracia Si—O-Si 1000-1130

Halogénderivaty kremika

Valen¢na vibracia Si—X v(Si—X)

Si-F 600-1100

Si—Cl 400-800

Si-Br 250-600

Si-1 150-400
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Tabulka 8.1.22 Zluceniny fosforu

Typ vibracie/skupiny 7(cm ) Poznamky
Oxokyseliny fosforu
Valenéné vibracie P(O)OH 2550-2700(s) v(OH)
2100-2300(s)
910-1040 v(P-0)
Hydridy fosforu
Valenc¢na vibracia P-H 2275-2440(m) ostry
Deformaéné vibracie PH,
S(PH») 1080-1090(m) Siroky
o(CH,) 810—-840(m)
Oxozluceniny fosforu
Valenc¢na vibracia P=0O 1140-1300(s) v(P=0)
Valen¢na vibracia P-O-P 870-1000 Vas(P—O-P)
Organické zluceniny fosforu
Alkyl- a arylzliceniny fosforu
so skupinou P-CHj3 1280-1310
860-960
so skupinou P-C¢Hs 1425-1450
1090-1130
900-1010

Valencna vibracia P-O—-alkyl
Valenéna vibracia P-O—aryl

Zluceniny fosforu s vizbou P-N

970-1050(s)
1160—1240(s)

Vas(P—O—alkyl)
Vas(P—O—aryl)

Valen¢na vibracia P-N 930-1110

Halogenidy fosforu

Valen¢na vibracia P-X v(P-X)
P—F 720-1090

P—Cl 350-600

P—-Br 220-500

P-1 200-300
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8.2 Tabul’kova priloha pre interpretaciu elektronovych spektier

Tabulka 8.2.1 Absorpéné maxima niektorych pasov v spektrach polyénov a polyinov

CH3(CH:CH)HCH3 C6H5(CH:CH)HC6H5 CH}(CEC)nCH3
n Amax, NM | €, m? mol Amax, NM g, m? mol’! Amax, NM g, m? mol’!
3 274 3000 358 7500 207 13500
4 310 7650 384 8650 234 28100
5 342 12200 403 9400 260 35200
6 380 14650 420 11300 284 44500
7 401 435 13500

Tabulka 8.2.2 Absorpéné maxima pasov v spektrach substituovanych benzénov typu C¢HsX

(rozpustadlo voda alebo CH3;0H)

X Amax, DM | €, m” mol”! Amax, DM | €, m? mol™ Amax, DM | €, m? mol”
H 203 740 254 20

NH;" 203 750 254 16

CH; 206 700 261 23

I 207 700 257 70

Cl 210 740 264 19

Br 210 790 261 19

OH 210 620 270 145

OCHj3; 217 640 269 148

SO,NH, 218 970 265 74

CN 224 1300 271 100

COO’ 224 870 268 56

COOH 230 1160 273 97

NH, 230 860 280 143

0} 235 940 287 260

NHAc 238 1050

COCH; 246 980

CH=CH, 248 1400 282 75 291 50
CHO 250 1140

Ce¢Hs 252 1830

OC¢Hs 255 1100 272 200 278 180
NO, 268 780

CH=CHCOOH 273 2100

CH=CHC¢H; 296 2900
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Tabulka 8.2.3 Absorpéné maxima pasov v spektrach disubstituovanych benzénov

R R’ poloha | Ay, nm | & m>mol” | Apax, nm | &, m>mol™ | Apax, nm | €, m*> mol™!
OH OH o- 214 600 278 263

OCH; |CHO o- 253 1100 319 400

NH, [NO, o- 229 16 00 275 500 405 600
OH OH m- 277 220

OCH; |CHO m- 252 830 314 280

NH, [NO, m- 235 1600 375 150

C6H5 C6H5 m- 251 4400

OH OH p- 225 510 293 270

OCH; |CHO p- 277 1480

NH, [NO; p- 229 500 375 1600

Ce¢Hs | CeHs p- 280 2500

Tabulka 8.2.4 Absorpéné maxima pasov v spektrach niektorych heteroaromatickych chromoforov

Zlt¢enina Amaxo M | €, M>mol™ | Apax, nm | &, m?>mol” | Apmax, nm | €, m* mol’
naftalén 220 11200 275 560 312 25
furan 200 10000 238 3400

pyrol 210 [ 15000 350 300

pyridin 256 1800 270 400

chinolin 275 4500 311 6300 389 400
purin 220 300 263 800

Tabulka 8.2.5 Woodwardove pravidla pre UV absorpéné maxima diénov

Zlucenina, resp. skupina Amax, NM
Zakladny acyklicky dién 217
Zékladny heteroanularny dién 214
Zakladny homoanularny dién 253
Pre kazdy substituent treba pripocitat’:

dvojiti viazbu predlzujiicu konjugaciu 30
exocyklicka dvojita vizbu 5
alkylsubstituent, zvySok kruhu, chlor, brom 5
alkoxy (OR) 6
acyloxy (OCOR) 0
alkyltio (SR) 30
dialkylamino (NR;) 60
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Tabulka 8.2.6 Woodwardove pravidla pre UV absorpéné maxima

o,B-nenasytenych ketonov

Zlucenina, resp. skupina Amax, NIM
Zéakladny a,B-nenasyteny keton 215
Sest¢lenny cyklicky o, B-nenasyteny keton 215
Pat¢lenny cyklicky a,B-nenasyteny keton 202
Prispevky k zakladnej hodnote pre dvojité viazby:

dvojita védzba predlzujica konjugaciu 30
exocyklicka dvojita vizba 5
Prispevky k zakladnej hodnote pre a-substituenty

alkyl 10
zvySok kruhu 10
hydroxy (OH) 35
alkoxy (OR) 35
acyloxy (OCOR) 6
chlor 15
brom 25
Prispevky k zakladnej hodnote pre B-substituenty

alkyl 12
zvySok kruhu 12
halogén (Cl, Br) 12230
alkoxy (OR) a hydroxy (OH) 30
acyloxy (OCOR) 6
alkyltio (SR) 85
dialkylamino (NR) 95

Priklady pouzitia Woodwardovych pravidiel
Priklad 1

Zakladny dién (homoanularny) 253 nm
Substituenty

véizba 4-5 (zvySok kruhu) 5 nm

véizba 5-14 (zvySok kruhu) 5 nm

véizba 8-9 (zvySok kruhu) 5 nm

vizba 11-12 (zvysok kruhu) 5 nm

vizba 13-14 (zvysSok kruhu) 5 nm

exocyklicka dvojita vizba 5 nm

C=C predizenie konjugacie 30 nm

vypocitané 313 nm

namerané 320 nm
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Priklad 2

Zakladny dién (heteroanularny)

Substituenty
vizba 2-3 (zvySok kruhu)
vdzba 5-10 (zvySok kruhu)
véizba 6-7 (zvySok kruhu)
exocyklicka dvojita vizba

vypocitané

namerané

Priklad 3

217 nm

5 nm
5 nm
5 nm
S nm
237 nm
234 nm

Zakladny (5 ¢lenny cyklicky) keton 202 nm

o-Substituenty

alkyl
B-Substituenty
alkyl
zvysSok kruhu
vypocitané
namerané
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8.3 Tabul’kova priloha pre interpretaciu hmotnostnych spektier

Tabul'ka 8.3.1 Fragmentové idony bezné v hmotnostnych spektrach organickych zlucenin

m/z Zlozenie i6nu Pravdepodobny typ zluceniny
15 CH;" metyl z rozvetvenia CH;~C—
17 HO" alkoholy, voda (pozri m/z 18)
18 H,0™ pomer m/z 17/18 asi 1/5 zodpoveda H,0, ina¢ alkoholy
NH," aminy, ¢asto pri sekundarnych a tercidarnych aminoch
19 F' fluorované zluceniny
H;0" acetaly, polyhydroxozlu¢eniny
26 CH,"™ Acetylény
27 CH;" nenasytené zluCeniny, estery dikarboxylovych kyselin, tioétery
28 CHy" nenasytené alifatické uhl'ovodiky
co™ fenoly, cyklické polyétery
29 CoHs' etyl (rozvetveny C,Hs—C-), alebo skupina C,HsCH,X
CHO" aldehydy, cyklické polyétery, acetaly
30 CH,=NH," aminy, prevazne primarne a sekundarne (presmyk)
NO* nitrozliceniny, nitrosoaminy
31 CH,OH" primarne a sekundarne alkoholy, dialkylétery, cyklické polyétery
CH;0" mravcany, metylestery alifatickych karboxylovych kyselin
33 CH;0H," hydroxyzltideniny, acetaly (analégia s H;O")
CH,F" alifatické fluorderivaty
34 H,S™ merkaptany, sulfidy, aromatické tioamidy
35 H;S" tioétery, merkaptany (izotopové i6nové druhy)
cr chlérderivaty, pomer iénov m/z 35/37 je 1/3
36 HCI™ chlorderivaty, izotopy pozri m/z 35
39 C:H;" nenasytené uhl'ovodiky, aromaty a heteroaromaty
40 CH,CN" alifatické nitrily a dinitrily
41 C3Hs' alkylderivaty, alkény, estery dikarboxylovych kyselin, tioétery
CH,=CNH" alifatické nitrily a dinitrily, izotiokyanatany
42 C3Hg cykloalkany, nenasytené uhl'ovodiky
C,H/N' cyklické a terciarne aminy (i6ny CH,=N=CH,, CH;CH=NH)
43 CsH;" alkylderivaty, zlu¢eniny typu R—CH,—X—CH,—C3H;
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pokracovanie tabul’ky 8.3.1

44

45

46

47

49

51

50-52

53

54

55

56

57

58

59

60

61

CH;CO"
CoHgN™
C,H,0"
CONH,"
CH3CH=OH"
CH;0=CH,"
COOH"
NO,"
CH;0,"
CH,SH"
CH,CI"
CHF,"

CsH, — C4Hy+
C4Hs"

C4Hs"

C4H,"

C;HsN™
C4Hg"
C3HgN™
C4Ho"
C,HsCO"
CH;COCH;™

C3HgN"
C;H,0"
C,HsNO"
COOCH;"
C,H,0,"
CH,=CHSH"
C,H;50,"
C,HsS"

metylketony, acetaly

sekundarne a tercidrne aminy (pozri m/z 30), terciarne amidy
aldehydy rozvetvené na a-uhliku, vinylalkylétery

primarne amidy, uretany

sekundarne alifatické alkoholy, metylalkylétery

izopropyl- a sekundarne butylétery

alifatické karboxylové kyseliny

Nitrozluceniny

acetaly so skupinou C,HsO’", ortoestery, formiaty

tioly, sulfidy typu RCH,SR' (izotopy)

chlérderivaty typu RCH,Cl (pomer m/z 49/51 je 3:1 — izotopy)
Fluéralkany

aromaty a derivaty pyridinu

acetylény, diény a derivaty furanu

acetylény, cyklohexany, alifatické nitrily

alkany a zluceniny s alkylovou skupinou, primarne alkoholy,
estery dikarboxylovych kyselin, sulfidy

alifatické nitrily (CH;CH=C=NH"), imidazoliny

alifatické nitrily, butylestery karboxylovych kyselin
cyklohexylaminy (CH,=CH=NH,")

alkdny najmad s terciarnou butylovou skupinou, alifatické nitrily
etylketony, derivaty kyseliny propidénove;j

oxozlu¢eniny typu RCH,COCH,R' (R = C,Hs) a alifatické
metylaldehydy (RCH(CH3)CHO)

aminy typu RCH(C,Hs)NH,, R(RI)N—CH3 a pod.

sek. a terc. alkoholy, étery typu CH;OCH(CH3)R a pod.
primarne amidy, (ionovy druh CH,=C(OH)NH,") a oximy
metylestery karboxylovych kyselin (pozri m/z 31)
karboxylové kyseliny RCH,COOH s vynimkou R = CH3
cyklické sulfidy v pritomnosti i6nu m/z 61 (izotopové i6ny)
acetaty typu CH3COOR (R = C,Hs), acetaly

tioly, sulfidy, izotiokyanatany (izotopy)
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pokracovanie tabul’ky 8.3.1

62
65

67

68

69

70

71

72

73

74

75

76

CH;SiOH,"
C,HsSH"™
CsHs"

H,S,"
CsH;"
CsHg"™
C4HoN"
CsHy"
CF5"
CsHjo'
CsHyp ™
C;H,CO"

C4HzO™
C4HoN"
CH,NCS"
C4HoO"
C3H50,"

C;H,NO™
(CH3)3Si"
C3H0, ™
CH,SC,Hs"
CH,S,"
CeH3"
C;H,0,"
(CH3),SiOH"
CeHy™
C;H,S"
CH,ONO,"

trimetylsilylétery (pritomné aj i6ny pri m/z 45, 74, 75)
sulfidy typu RSC,Hs spolo¢ne s ionom m/z 63 (izotopy)
zliceniny s benzylovou skupinou, sicasne pritomny intenzivny
m/z 91, aromatické nitrozluceniny a fenoly (m/z 66)
dialkyldisulfidy

acetylény, diény, cykloalkany

cykloalkany, najmé Cs a Cs

alifatické nitrily (i6n CH,CH,CH,CN)

alkany a cykloalkany, estery dikarboxylovych kyselin
fluoralkany

amylestery alifatickych karboxylovych kyselin

alkény a zluceniny s alkylovou skupinou

propylketony RCOC;H?7 a estery kyseliny maslovej, metyl-
cyklohexanoly (i6novy druh RCHC(R)CH=OH; R = H, CH3)
aldehydy a ketony (rozvetvenie na a-uhliku, pozri m/z 58)
sek. a terc. aminy a terc. amidy (pozri m/z 58, i6n CsHgN")
izotio- a tiokyanatany alifatické

alifatické alkoholy a étery

etylestery karboxylovych kyselin, karboxylové kyseliny (pozri
m/z 59) RCOOC,;Hs a RCH,COOH

amidy (i6ny CH3;CHCONH;", CH,CONHCH;+H a pod.)
trimetylsilyl derivaty (CH3);Si XR (X =0, S, N)

niektoré metylestery (CH,=C(OH)OCHj3; a kyseliny)
sulfidy

cyklické disulfidy (pozri m/z 66 a izotopy)

aromatické zliceniny

acetaly, propionaty CH;CH,COOR (R = C;Hs)
trimetylsilylétery ((CH3);SiOR)

aromatické zluceniny typu C¢HsX, YCsH4X

tioétery CsH;SR (R = CsH7 sprevadzany m/z 77)

alifatické nitraty, vzdy pritomny m/z 46
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pokracovanie tabul’ky 8.3.1

77

78

79

80

81

82

83

84

85

86

87
91

92

93

CeHs"

C6H6+'

C ol
Br'
HBr"
CsHgN"
C,HeS,"
CsHsO"
CCl,"
CeHit"
CHCI,"
CeHpn"
CsHoN*
C4H,S"
CeHis
C4HyCO"
C4H50,"
C4H;sS™
CsH; N*
CsH,; 00"
C4H,0,"
C/H;"
C4HsClI"
C/Hg"
C¢H, O™
C¢H50"
CH,Br"

aromatické zltceniny typu C¢HsX (X = OR, halog. COOR,
a pod.), cykloalkény a cykloalkiny

alkylbenzény (C¢HsCH,R), pritomny m/z 91, étery CcHsOR (R =
C,Hs), alkylpyridiny

alkylbenzény, polycykloalkany

brémderivaty (m/z 79/81 pomer 1/1)

bromderivaty (m/z 80/82 pomer 1/1)

alkylpyroly, s alkylom vo vSetkych polohach
metyldisulfidy

alkylfurany, subst. v a-polohe

dichloralkany (izotopové i6ny m/z 82, 84, 86 pomer 9:6:1)
alkény a cyklohexény, alifatické nitrily

dihalogén a trihalogénderivaty (m/z 83, 85, 87 pomer 9:6:1)
estery vyssich dikarboxylovych kyselin (m/z 98, 112, ...)
alkylpiperidiny a alkylpyrolidiny, aminy

alkyltiofény (pozri aj m/z 85, 97)

alkany a derivaty C¢H3X

butylketony, derivaty kyseliny maslovej a alkyltetrahydropyrany
o-laktony

alkyltiofény (pritomnost’ i6nu m/z 97)

aminy a terciarne amidy

propylketony (i6n CsH,C(OH)CH,)

alifatické kyseliny a ich metylestery

zluceniny C¢HsCH,X (X =R, Hal, OH a pod.)
alkylchloridy (Ce¢ az Cy3), m/z 91/93 pomer 3/1

zluceniny C¢HsXR (X =CHa, O, S, ..., R = C;Hs)

estery kyseliny salicylovej (o-hydroxybenzoovej)
salicylaty spolo¢ne s m/z 64, 65, 92, 120, 121), nitrofenoly
alkylbromidy (m/z 93/95 pomer 1/1)
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pokracovanie tabul’ky 8.3.1

94

95

97
98

99
105

106
107

108
111

120
121
122
123
127
128
135
141

C¢HsO™
CeHN™
CsHNO™
CHi"
C¢H,0"
CsH;0,"
CsHsS"
CeHpN™
CsHeS™
CsH,0,"
CsHo"
C¢HsCO"

C7HgN"
C;H,0"
C,H,Br"
C;HsO™
CeH,S”
CsHs0S"
C/H40,"
C7Hs0,"
C7HeO,"™
CH,0,"
r

ar-
C4HgBr"
CH,I"

fenylalkylétery C¢HsOR (R = C,Hs), benzopyrany
dialkylpyroly

acylpyroly

diény, cykloalkény

metylalkylfurany

acylfurany a furankarboxylové kyseliny a derivaty
alkyltiofenoly

N-alkylpiperidiny (a-Stiepenie postranného retazca)
alkyltiofenoly

a-laktony, etylénketaly cyklickych ketonov
dialkylbenzény (pozri m/z 91)

fenylketony, derivaty kyseliny benzoovej, alkylfenoly a niektoré
aromatické alkoholy

alkylpyridiny a N-alkylaniliny

alkylfenoly (pozri m/z 93 fenoly)

alkylbromidy (i6ny m/z 107/109 pomer 1/1)
tolylétery, R = C,Hs, pozri m/z 94)
metylalkyltiofény (pozri m/z 97 a 98 a izotopy)
acyltiofény, tiofénkarboxylové kyseliny a derivaty
salicylaty (pozri iony m/z 64, 92, 121, 138)
salicylaty, alkylfenoly, metoxybenzylderivaty
alkylestery kyseliny benzoove;j

alkylestery kyseliny benzoove;j

jodderivaty (alifatické i aromatické)

jodderivaty alifatické

n-alkylbromidy (Cs a vysSie, pozri m/z 135/137 pomer 1/1)
alkyljodidy
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Tabulka 8.3.2 Niektoré rozdiely hmotnosti medzi molekulovym iénom M ™ a fragmentovymi i6nmi

(M —X)" (eliminované &astice) v hmotnostnych spektrach organickych zli¢enin

M"—X |Eliminovana | Pravdepodobny typ zli¢eniny
m/z Castica X
1 H R-CHO, ROH a iné
15 CHy zlugeniny s (CH;);C—, (CH;),CH- skupinou, acetaly, trimetylsilylétery
a pod.
16 0] aromatické nitrozluceniny, N-oxidy
NHy Amidy a arylsulfonamidy
17 OH alkoholy, karboxylové kyseliny
18 H,O alkoholy, aldehydy, ketony
19 F organické zluceniny fluéru
20 HF organické zluc¢eniny fluéru
27 HCN aromatické aminy, alifatické nitrily
28 C,Hy aromatické etylestery, etylestery karboxylovych kyselin, propylketony
CO fenoly, naftoly, chinony, aldehydy
H,CN alifatické nitrily
29 C,Hys etylderivaty C,Hs rozvetvené a v zliceninach typu C¢HsCH,C,Hs a
R-X-CH,C,Hs (X =0, S, NH, CO, ...)
CHO aldehydy aromatické, fenoly, naftoly
30 CH,O aromatické metoxyderivaty
NO aromatické nitroderivaty
31 CH;O metylestery karboxylovych kyselin
32 CH;0H o-substituované metoxybenzoaty (HX—C¢HsCOOCH;3, X = CH,, O...)
33 CHj; + H,O |nerozvetvené alifatické alkoholy, cykloalkanoly
HS sek. A terc. tioly, cyklické tioderivaty
34 H,S Tioly
35 Cr sek. A terc. alkylchloridy, arylchloridy
36 HCI alkylchloridy (prevazne n-alkyl)
40 CH.CN alifatické nitrily a dinitrily
42 CH,CO arylacetaty, arylacetamidy
CsHs n- a izobutylketony, zluceniny aryl-X—-C;H7 (X = O, NH,...)
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pokracovanie tabul’ky 8.3.2

43

45

46

47
48
56
58
58
59
59
60

CsHy
CH;CO
CHsO
COOH
C,HsOH
NOy

CH;S
CH;SH
CO+CO
NO'+ CO
CH3;COCH;
COOCHj5
H,NCOCH;
CH;COOH

zluceniny s CsH7—, najma izopropyl
metylketony a acetaty
etoxyderivaty a etylestery karboxylovych kyselin
karboxylové kyseliny

etylestery (pozri i6n m/z 32)

alkyl- a arylnitrozlu¢eniny
CH3;-S-R

CH;-S—R

chinony

arylnitrozluceniny
CH3;—CO-CH,-R

R—-COOCH;

R-NH-COCH;3;

R-O-COCH;3;
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8.4 Tabul’kova priloha pre interpretaciu NMR spektier

Tabul’ka 8.4.1. Pouzivané (deuterované) rozptstadla v 'H a *C NMR spektroskopii

Rozpustadlo Pouzitie
Tetrachlormetan uhlovodiky
Sirouhlik uhlovodiky, polyméry
Tetrachloretan uhl'ovodiky, polyméry
Hexachlorbutadién polyméry, pre vyssie teploty
Nitrometan polyméry, PVAC

1,2-Dichlorbenzén

Kyselina trifluéroctova
Chloroform

Deutériumoxid (tazka voda)
Aceton

pre vyssie teploty

dusikové zluceniny

pre nizke teploty (- 64 °C)

polarne zluc¢eniny, sacharidy, biologicky material
pre nizke teploty (- 95 °C)

Acetonitril polarne zluceniny

Kyselina octova polarne zluc¢eniny

Benzén aromatické zluceniny

Metanol pre nizke teploty (- 100 °C)

Dimetylsulfoxid tazko rozpustné zluceniny

Dichlérmetan nizke teploty (- 97 °C)

Pyridin tazko rozpustné zluceniny, aromatické zliceniny
Dimetylformamid polarne zltceniny , tazko rozpustné zluceniny
Dioxan polarne zluceniny

Tetrahydrofuran polarne zluceniny

Freony vel'mi nizke teploty
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Tabulka 8.4.2. Fyzikalno-chemické vlastnosti vybranych rozpustadiel v NMR spektroskopii

Nazov CAS M.h. p Tt | T.v. Su Jup S¢ Jep
(mult) (mult) (Jcr)
Aceton-dg 666-52-4 64,13 0,872 | -94 56 | 2,04(5) | 2,2 | 206,0(13) 0,9
29,8(7) 20
Acetonitril-d; 2206-26-0 44,08 | 0,844 | -45 81 | 1,93(5) | 2,5 | 118,2(bs) 21
1,3(7)
Benzén-dg 1076-43-3 84,16 | 0,950 7 79 | 7,15(bs) 128,0(3) 24
Cyklohexan-d;, 1735-17-7 96,26 | 0,893 6 78 | 1,38(bs) 26,4(5) 19
1,2-Dichloretan-d, 17060-07-0 | 102,99 | 1,307 | -35 83 | 3,72(bs) 43,6(5) 23,5
Dichlérmetan-d, 1655-00-5 86,95 1,362 | -95 40 | 5,32(3) 1 53,8(5) 27
N,N-Dime- 4472-41-7 80,15 1,030 | -61 153 | 8,01(bs) 162,7(3) 30
tylformamid-d, 2,91(5) 2 35,2(7) 21
2,74(5) 2 30,1(7) 21
Dimetylsulfoxid-ds 2206-27-1 84,18 1,190 18 189 | 2,49(5) | 1,7 39,5(7) 21
1,4-Dioxan-dg 17647-74-4 96,17 1,129 12 99 | 3,53(m) 66,5(5) 22
Etanol-ds bezv. 1516-08-1 52,12 | 0,888 | <-130 | 79 | 5,19(1) 56,8(5) 22
3,55(bs) 17,2(7) 19
1,11(m)
Chloroform-d 865-49-6 120,39 | 1,500 | -64 61 | 7,24(1) 77,0(3) 32
Kyselina octova-d, 1186-52-3 64,08 1,119 16 116 | 11,53(1) | 2 178,4(bs) 20
2,03(5) 20,0(7)
Metanol-d, 811-98-3 36,07 | 0,888 | -98 65 | 4,78(1) | 1,7 49,0(7) 21,5
3,30(5)
Nitrobenzén-ds 4165-60-0 128,15 | 1,253 6 211 148,6(1)
8,11(bs) 134,8(3) | 24,5(p)
7,67(bs) 129,5(3) 25
7,50(bs) 123,5(3) 26
Nitrometan-d; 13031-32-8 64,06 1,183 -29 | 100 | 4,33(5 2 62,8(7) 22
2-Propanol-dg 22739-76-0 68,16 | 0,890 | -86 82 | 5,12(1)
3,89(bs) 62,9(3) 21,5
1,10(bs) 24,2(7) 19
Pyridin-ds 7291-22-7 84,14 1,050 | -42 | 114 | 8,71(bs) 149,9(3) 27,5
7,55(bs) 135,5(3) | 24,5(g)
7,19(bs) 123,3(3) 25
Tetrahydrofuran-ds 1693-74-9 80,17 | 0,985 | -106 | 65 | 3,58(bs) 67,4(5) 22
1,73(bs) 25,3(bs) 20,5
Toluén-dg 2037-26-5 100,21 | 0,943 -95 110 137,5(1)
7,09(m) 128,9(3) 23
7,00(bs) 128,0(3) 24
6,98(m) 125,2(3) 24(p)
2,09(5) | 2,3 20,4(7) 19
Trifluéroctova 599-00-8 115,03 | 1,493 -15 75 | 11,50(1) 164,2(4) (44)
kyselina-d 116,6(4) (283)
2,2,2- 77253-67-9 | 103,06 | 1,415 -44 77 | 5,02(1) 2 126,3(4) 277)
Trifluoroetanol-d; 3,884x3) | (9) | 61,5(4x5) | 22(36)
Voda-d, 7789-20-0 20,03 1,107 | 3,8 | 101,4 4,63(DSS)
4,67(TSP)
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Tabul’ka 8.4.3. Negistoty v 'H NMR spektrach v roznych rozpustadlach

8 A o
. 5
Necistoty 2 . ° & 8 %\ z A
S8 2 f 2 o ¢ & 2 ¢
s |8 A & ¢ A & < o 0
Zvyskovy signal rozpastadla 7,26 250 8,71 7,16 4,79 2,05 1,94 3,31
7,58
7,21
Aceton S 2,17 2,12 2,00 1,62 222 241 2,09 2,08 2,15
Acetonitril S 1,98 2,09 1,85 0,67 205 2,08 205 1,96 2,03
Anizalkohol 4,61 444 492 436 4,57 reag.
(bez Harom) 3,79 3,74 3,68 332 381
Benzén S 7,37 740 733 730 744 733 736 7,37 733
Bromoform S 6,85 7,75 7,86 5,89 ner. 6,87
n-Butanol m 3,67 341 380 338 3,60 391
m 0,94 0,83 0,89 0,83 089 1,01
t-Butylalkohol S 1,28 1,14 1,37 106 123 1,66 1,18 1,16 140
S 4,19 1,55 2,18
t-Butyl(metyl)éter S 1,19 1,11 1,07 1,21 1,13 1,14 1,15
S 3,22 3,08 3,04 322 13 3,13 3,20
Chloroctova kyselina S 4,14 428 444 331 425 424
Chloroform S 727 835 841 641 ner. 7,25 802 7,58 790
Cyclohexan S 143 142 1,38 140 ner. 147 143 1,44 145
1,2-Dibrometan S 3,63 3,84 3770 288 3,79 3,62
Dichléroctova kyselina S 598 6,68 6,72 543 6,21 1,06
1,2-Dichloretan S 3,73 393 3,78 299 392 372 387 381 3,78
Dichlérmetan S 530 579 5,62 446 ner. 526 563 544 549
Dietylénglykoldimetyléter m 3,65 3,51 3,57 346 3,67 397 356 3,53 361
m 3,57 3,38 3,34 3,61 347 345 3,58
S 3,39 324 327 3,11 337 3,63 328 3,29 335
Dietyléter q 348 342 338 327 3,56 3,83 341 342 349
t 1,20 1,13 1,12 1,10 1,17 1,34 1,11 1,12 1,18
Diizopropyléter S 1,12 1,04 1,09 050 1,12 1,34
1,2-Dimetoxyetan S 340 324 327 3,12 337 3,28 3,28 3,35
S 3,55 343 3,57 3,33 3,60 346 345 3,52
Dimetylacetamid S 3,01 299 282 259 3,05 339 300 29 331
S 2,84 282 270 2,11 289 2,83 2,83 292
S 208 1,99 196 1,64 208 260 197 197 2,07
2,6-Dimetyl-4-t-butylfenol S 6,98 6,87 7,05 6,96 697 6,92
S 5,01 6,65 4,79 5,20
S 2,27 2,18 2,24 222 222 221
s 1,43 1,36 1,38 1,41 1,39 1,40
Dimetylformamid S 8,01 798 7,63 791 840 796 792 17,97
S 295 292 272 240 3,00 3,37 294 289 299
S 288 276 2,66 198 286 326 278 2,777 286
Dimetylsulfoxid S 2,62 252 249 191 2770 298 2,52 2,50 2,65
Dioxan S 3,70 3,61 3,61 338 375 4,09 359 3,60 3,66
Etandiol S 3,76 342 4,01 421 3,66 4,08
Etanol S 3772 349 3,68 339 3,64 4,01 339 247 3,60
m 3,57 3,54
S 1,24 1,09 1,29 097 1,16 1,39 1,12 1,12 1,19
Etylénglykol S 3,76 334 4,01 341 3,65 3,28 3,51 3,59
Etyl(metyl)keton S 2,14 2,07 1,58 2,19 2,07 2,06 2,12
q 2,46 243 1,81 3,18 245 243 2,50
t 1,06 0091 0,85 1,26 0,96 096 1,01
2-Furaldehyd S 9,68 9,69 9,78 936 9,52
m 7,71 8,14 787 6,89 794
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m 725 7,59 731 6,57 7,59
m 6,60 6,82 6,56 582 6,78
n-Hexan t 0,88 0,86 0,89 0,88 0,89 0,90
m 1,26 1,25 1,24 1,28 1,28 1,29
HMPA d 2,65 2,53 2,40 2,61 2,59 2,57 2,64
Izobutylmetylketon S 2,12 208 2,00 161 2,19 1,37
m 0,92 0,88 087 0,74 088 1,01
Izopropanol sep | 4,03 3,78 4,16 3,771 4,02 390 3,87 3,92
d 1,20 1,06 1,29 1,01 1,18 1,37 1,10 1,09 1,50
Mazaci tuk m 0,86 0,92 0,87 0,86 0,88
m 1,26 1,36 1,29 127 1,29
Metanol S 348 320 3,57 3,09 3535 3,68 331 328 334
S 1,09 4,01 3,12 2,16
Metyljodid S 2,16 221 reag. 147 mner. 2,11
Morfolin d 3,69 325 3,67 3,50 3,70 4,24
d 285 2,68 281 249 279 3,58
Mravcan etylovy S 8,04 823 821 7,60 8,16 825
q 422 4,17 4,14 383 428 445
t 1,30 1,24 1,10 0,85 1,29 141
Mrav¢ia kyselina S 8,02 8,18 854 724 8,22
Morfolin m 3,69 3,52 2,67 3,50 3,70
m 2,85 268 281 249 279
Nitrometan S 432 444 439 4,09 441 440 443 431 4734
Octan draselny S ner. 1,60 2,11 ner. 1,91 2,28
Octan etylovy q 4,12 4,08 406 391 4,14 431 4,05 4,06 4,09
S 2,04 202 194 1,68 208 222 197 1,97 201
t 1,25 121 1,10 094 1,23 1,37 120 1,20 1,24
Octan izopropylovy s 2,02 200 195 1,69 ner. 2,19
m 1,22 1,21 1,13 1,02 1,34
Octan metylovy S 3,67 3,61 3,55 3,28 3,68 3,86
S 2,05 202 1,92 1,63 2,09 221
Octova kyselina S 2,13 195 2,13 1,63 2,16 228 196 1,96 1,99
Pentan m 1,27 127 1,20 1,23 ner.
t 0,88 0,86 0,86 0,87
Petroléter m 1,28 1,28 1,20 1,22 ner. 1,32 0,88 0,89 0,90
(teplota varu 60 — 80 °C) t 0,90 0,89 086 0,89 091 127 129 1,29
Propan-1,2-diol d 1,17 1,04 1,36 1,10 1,13 -
Propanol t 3,60 087 3,75 3,76 3,61 3,88
m 1,60 145 1,70 1,40 1,57 1,76
t 093 0,87 097 080 0,89 1,02
Propanova kyselina q 242 226 246 202 247 2,57
t 1,18 1,03 1,20 0,89 1,10 1,28
Pyridin m 8,60 861 871 850 850 898 858 8,57 853
m 7,69 7,83 758 205 790 879 7,76 7,73 7,85
m 728 740 721 6,70 746 821 735 1733 744
Silikénovy mazaci tuk S 0,07 ner. 0,29 ner. 0,13 0,08 0,10
Imid kyseliny jantarove;j s 2,75 2,63 264 150 2,778 3,04
1,1,2,2-Tetrachloretan S 596 692 690 4,96 ner. 5,91
Tetrahydrofuran m 3,74 3,63 3,67 3,01 3,775 4,04 3,63 3,64 3,71
m 1,85 1,78 1,64 0,87 188 2,06 1,79 1,80 1,87
Toluén m 7,19 722 722 7,10 ner. 722 7,15 720 7,16
S 2,34 232 222 213 2,23 232 233 2,32
1,1 ,1-Trichloretan S 2,72 280 2,61 1,58 mner. 2,70
Trietylamin q 2,56 247 243 240 259 339 245 245 2,58
t 1,03 099 096 095 1,02 144 096 096 1,05
Trimetylborat S 348 346 3,58 3,13 reag. 4,09
Trimetylfosfat d 380 3,72 3,71 337 3,82 3095
Voda S 1,56 3,33 0,40 2,84 213 4287
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Tabulka 8.4.4. Negistoty v >°C NMR spektrach v réznych rozptstadlach

Signal
o o
- 2 2, Z o
@) =< =< S < 2
a 8 a A a a 2
O S S O O O A
Signaly rozptstadla 77,16 | 29.84 [39,52 128,06 | 1,32 49,00
206,26 118,26
Acetén CcO 207,07 | 20587 |20631 |20443 |20743 |209,67 | 215,94
CH; 3092 3060 [30,556 |30,14 |30091 30,67 | 30,89
Acetonitril CN 11643 [ 117,60 [ 11791 | 116,02 | 11826 | 118,06 | 119,68
CH; 1,89 1,12 1,03 0,20 1,79 0,85 1,47
Benzén CH 12837 | 129,15 [ 12830 | 128,62 | 12932 | 12934
t-Butanol C 69,15 | 6813 |6688 |6819 [6874 |6940 |7036
CH; 3125 30,72 [3038 |3047 [30,68 |3091 30,29
t-Butyl(metyl)éter OCH, 4945 4935 4870 [49,19 [4952 49,66 |4937
C 72,87 | 72.81 72,04 [ 7240 | 7317 7432 [75.62
CCHj 2699 [2724 [2679 127,09 [2728 [2722 [2660
Chloroform CH 7736 17919 [7906 |77,79 7917 | 7944
Cyklohexéan CH, 26,94 | 2751 2633 [2723 [2763 27,9
1,2-Dichléretén CH, 43,50 | 4525 4502 [43,59 4554 |45.11
Dichlérmetén CH, 53,52 | 5495 |5484 5346 [5532 |5478
Dietyléter CH; 15,20 15,78 15,12 15,46 15,63 15,46 14,77
CH, 65,91 66,12 | 6205 |6594 |6632 |6688 |6642
Diglym CH; 59,01 58,77 | 5798 [5866 |5890 [5906 |5867
CH, 70,51 71,03 6954 [70.87 7099 [7133 [70,05
CH, 7190 [ 72,63 [ 7125 |7235 7263 [7292 [7163
1,2-Dimetoxyetan CH; 59,08 | 5845 | 58,01 58,68 | 58,89 |59,06 | 58,67
CH, 71,84 | 7247 71,07 | 7221 7247 [ 7272 71,49
Dimetylacetamid CH; 21,53 | 21,51 2129|2116 [21,76 [ 21,32 | 21,09
CcO 171,07 [ 170,61 [ 169,54 | 16995 | 17131 | 173,32 [ 174,57
NCH, 3528 | 3489 [3738 |3467 [3517 [3550 3503
NCH, 38,13 3792 [3442 37,03 [3826 |3843 [3876
2,6-Dimetyl-4-z- c(1) 151,55 | 152,51 [ 15147 | 152,05 | 15242 | 152,85
butylfenol C(2) 135,87 | 138,19 [ 139,12 | 136,08 | 138,13 | 139,09
CH(3) 125,55 | 129,05 [ 127,97 | 12852 | 129,61 | 129,49
C(4) 128,27 | 126,03 | 124,85 | 12583 | 12638 | 126,11
CH;Ar 2120 | 2131 20,97 [ 2140 [2123 21,38
CH;C 3033 | 31,61 3125 3134 [31,50 | 31,15
C 3425 3500 [3433 |3435 [3505 |3536
Dimetylformamid CH 162,62 | 162,79 [16229 | 162,13 | 16331 | 164,73 | 165,53
CH; 36,50 |36,15 [3573 3525 [3657 [3689 |3754
CH; 3145 31,03 [30,73 [30,72 [31,32 [3Le6l 32,03
Dimetylsulfoxid CH; 40,76 | 4123 4045 40,03 [4131 40,45 [3939
Dioxan CH, 67,14 6760 |6636 |67,06 [6772 |68.11 67,19
Etanol CH; 18,41 18,89 18,51 18,72 18,80 18,40 17,47
CH, 5828 |57,72 [56,07 5786 [5796 |5826 |58,05
Etylénglykol CH, 63,79 | 6426 |6276 |6434 [6422 [6430 |63,17
Etyl(metyl)ketén CH,CO [2949 12930 [2926 2856 [29.60 [2939 [2949
CcO 209,56 | 208,30 | 208,72 |206,55 |209.88 |212,16 | 21843
CH,CH; [3689 [36,75 [3583 3636 [37.09 |[3734 [3727
CH,CH; | 7.86 8,03 7,61 791 8,14 8,09 7,87
n-Hexan CH; 14,14 14,34 13,88 14,32 14,43 14,45
CH,2) [22,70 [2328 [22,05 [23,04 [2340 [2368
CH,(3) 31,64 3230  [30,95 |31,96 [3236 |3273
HMPA CH; 36,87 |37,04 [3642 3688 [37,10 [3700 3646
Kyselina octovd CO 17,99 17231 [ 171,93 [ 17582 [ 17321 | 17511 | 17721
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CH; 20,81 20,51 20,95 20,37 20,73 20,56 21,03
Mazaci tuk CH, 29,76 30,73 29,20 30,21 30,86 31,29
Metanol CH; 50,41 49,77 48,59 49,97 49,90 49,86 49,50
Nitrometan CH; 62,50 63,21 63,28 61,16 63,66 63,08 63,22
Octan etylovy CH;CO 21,04 20,83 20,68 20,56 21,16 20,88 21,15
CO 171,36 170,96 | 170,31 170,44 | 171,68 172,89 175,26
CH, 60,49 60,56 59,74 60,21 60,98 61,50 62,32
CH; 14,19 14,50 14,40 14,19 14,54 14,49 13,92
n-Pentén CH; 14,08 14,29 13,28 14,25 14,37 14,39
CHy(2) 22,38 22,98 21,70 22,72 23,08 23,38
CH,(3) 34,16 34,83 33,48 34,45 34,89 35,30
i-Propanol CH; 25,14 25,67 25,43 25,18 25,55 25,27 24,38
CH 64,50 63,85 64,92 64,23 64,30 64,71 64,88
Pyridin CHy(2) 149,90 150,67 149,58 150,27 150,76 150,07 149,18
CH,(3) 123,75 124,57 123,84 123,58 127,76 125,53 125,12
CH,(d) 135,96 136,56 | 136,05 135,28 136,89 138,35 138,27
Silikénovy mazaci CH; 1,04 1,40 1,38 2,10
tuk
Tetrahydrofuran CH, 25,62 26,15 25,14 25,72 26,27 26,48 25,67
CH,O 67,97 68,07 67,03 67,80 68,33 68,83 68,68
Toluén CH; 21,46 21,46 20,99 21,10 21,50 21,50 21,50
C 137,89 138,48 137,35 137,91 138,90 138,85
CH(2) 129,07 129,76 | 128,88 129,33 129,94 129,91
CH(@3) 128,26 129,03 128,18 128,56 | 129,23 129,20
CH#4) 125,33 126,12 125,29 125,68 126,28 126,29
Trietylamin CH; 11,61 12,49 11,74 12,35 12,38 11,09 9,07
CH, 46,25 47,07 45,74 46,77 47,10 46,96 47,19
Tabul'ka 8.4.5. Testovacie Standardy pre NMR
Chloroform v acetone Tvar &iary pre 'H NMR
1,2-Dichlorbenzén v acetone Rozlisenie v 'H NMR
1,4-Dioxan v benzéne Citlivost/rozlisenie v °C NMR
Etylbenzén, TMS v chloroforme Citlivost v '"H NMR
Formamid v DMSO Citlivost v "N NMR
GaCl;, DSS v D20 Autotest
3-Heptandn v chloroforme 'H NMR App test
Metyljodid, Trimetylfosfit, Cr(acac); v chloroforme Test nepriamej detekcie
Mentol v chloroforme Demonstracia APT, DEPT
TMS v chloroforme Tvar Ciary
Trifluérmetylbenzén v benzéne Citlivost v ""F NMR
Trifenylfosfat v chloroforme Citlivost v °'P NMR
Tabul’ka 8.4.6. Chemické posuny protonov Standardov (v CCly vzhl’'adom na TMS)
Vzorec Skratka | M.h. | T.v. o/ ppm
Standard /
T.t. | interny | externy | protdny
Acetanhydrid (CH;C0),0 AcO | 102,1 | 139 2,19 2,19 | CHs
Aceton (CH;),CO AcMe | 58,1 56 2,09 2,09 | CHs
Acetonitril CH;CN MeCN | 41,1 81 1,97 1,90 | CH;
Anizol C¢HsOCH; 108,1 | 154 3,75 3,69 | CHs
Benzén CeHs 78,1 80 7,21 726 | Ar—H
Cyklohexan CeH )2 cyHe 84,2 | 81 1,44 1,49 | CH,
Dichléretan CICH,CH,C1 DCE 99 83 5,30 - CH,
4,4-Dimetyl-4- (CH;);Si(CH,),CO,Na | TSPA | 168,2 p 0,000 - CH;
silapentankarboxylat sodny DSC 300
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4,4-Dimetyl-4- (CH;);Si(CH,);SO3;Na | TSPSA | 218,3 | 200 | 0,015 - CH;
silapentansulfonat sodny DSS
Dimetylsulfoxid (CH;),S0 DMSO | 78,1 | 189 2,55 - CH;
Dioxan O(CH,CH;),0 88,1 | 101 3,57 - CH,
1,1,3,3,5,5-Hexakis- (CD;)6(CH,);Si; dis-CS | 216,6 | 208 | -0,327 - CH,
(trideuterometyl)-1,3,5-
trisilacyklohexan
Hexametyldisilan (CH;);SiSi(CHs); HMDS | 146,4 | 112, | 0,037
3
Hexametyldisilazan (CH;);SiNHSi(CH3); | HMDS | 161,4 | 125 | 0,042 - CH,
A
Hexametyldisiloxan (CH;);Si0Si(CH;); HMDS | 162,4 | 100 | 0,055 - CH;
o
Chloroform CHClL; 1194 | ol 7,26 - CH
Kyselina octova CH;COOH AcOH 60,1 117 2,07 2,10 CH;
Metanol CH;0H MeOH 32 1647 | 3,38 340 | CHs
Metyljodid CH;l Mel 141,9 | 42 2,16 2,19 | CHs
Nitrometan CH3NO, 61 101 4,28 4,31 CH;
Oktametylcyklotetrasiloxan (CH;)$S140,4 OCTS | 296,8 | 175 | 0,085 - CH;
16,8

Tetrakis(trimetylsilyl)metan [(CH3)5Si1]4C TTSM | 304,8 | 307 | 0,236 - CH;
Tetrakis(trimetylsilyl)-silan [(CH3)5S1]4S1 TTSS | 320,9 | 267 | Solid CH;

state

NMR
Tetrametylsilan (CH;),Si T™S 88,2 | 27 0,00 0,00 | CHs
3-(Trimetylsilyl)-3,3,2,2- (CH;);Si(CD,),CO,Na dy- 172,2 p 0,000 - CH;
tetradeuteropropanova TSPA 300
kyselina - Na sol’
Toluén C¢H;sCHj; 92,1 | 111 2,34 2,33 | CHs
Voda H,O 18 100 4,79 - O-H

/0
Tabul’ka 8.4.7. Oblasti chemickych posunov réznych protonov
Skupina d/ppm Skupina d/ppm
CH;-C 1,9-0,8 CHy(cyklicka) 2,5-0,2
CH;-C 2,7-1,6 CHy(acyklicka) 1,4-1,2
CH;-C 2,2-1,8 CHj(halogén) 1,9-1,3
CH;-S 2,6-2,0 CH,-CO 2,4-2,1
CH;-Ar 2,8-2,1 CH,-N 3,5-24
CH;3-N 3,1-2,7 CH,-Ar 3,0-2,6
CH;-O 4,0-3,2 CH,-O 44-34
CH;-halogén 4,3-23 CH,=C (nekonjugovana) 5,0-4,6
CH(acyklicka) 1,9-1,4 CH,=C (konjugovana) 5,7-53
CH-CO 2,7-2,4 R-OH 52-14
CH=C 3,1-2,4 Ar-OH 12,5-4,5
CH-Ar 3,1-2,8 CH=CH-OH 16,0-15,0
CH-S 3,2-3,1 COOH 13,0-9,7
CH-O 5,1-3,8 C=H-OH 10,2- 8,8
CH(cyklicka) 4,5-3,9 R-NH 1,8- 0,4
CH(halogén) 4,2-4,0 Ar-NH 4,0-3,4
CH=(nekonjugovana) 5,7-5,2 CO-NH 8,5-5,5
CH=(konjugovana) 6,7-5,7 R-NH 7,7-7,1
CH=(heteroaromaticka) 8,6-6,2 Ar-NH 9,5- 8,5
CH=0 10,1-9,5 R-SH 1,5- 1,1
Ar-SH 4,0-3,0
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Tabulka 8.4.8. Intenzity pasov multipletov v zavislosti od spinového kvantového cisla Ig

Multiplet Intenzita pasov
Ig=1/2 n =1 n
Singlet 1 0 1
Dublet 11 1
Triplet 121 2 1 1 1 1
Kvartet 1331 3
Kvintet 14641 4 1 2 3 21 2
Sextet 15101051 5
Septet 1615201561 6 13 6 7 6 31 3
Oktet 172135352171 7
Nonet 1 828 56 70 56 28 8 1 8 141016 19 16 10 4 1 4
IB:3/2 n
Singlet 1 1
Kvartet 1111 2
Septet 1234321 3
Dekaplet 136101212106 31 4
Tridekaplet | 1 4 10 20 31 40 44 4031201041 |5

Tabul’ka 8.4.9. Pocet Ciar (x) v multipletoch réznych spinovych systémov (n) pre Ig = 1/2

J/Av<0,03 J/Av>0,03
n Spinovy systém | Multiplety X X
1 A s 1 1
2 A s 1 1
2 AB d,d 4 4
3 A; s 1 1
3 AB, t,d 5 9
3 AMX k, k, k 12 12
3 ABC k, k, k 12 15
4 Ay s 1 1
4 A,B; t,t 6 18
4 AA'BB’ 26
4 ABCD 0,0,0,0 32 56

Tabulka 8.4.10. Vicinalne interak¢né konstanty 3 is @ Jians V 1,2-disubstituovanych eténoch

X Y 3‘]cis thrans

H H 11,7 19,0
CH; CH; 11,9 15,5
CH; CeHs 11,5 15,7
CH; CN 11,0 16,0
CH;COO0O CH;COO 11,9 15,5
F F 2,0 9,5

cl cl 53 12,1

Br Br 4,7 11,8
CH; F 4,5 11,1
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Tabulka 8.4.11. Interakéné konstanty J v skupinach rdznych zlucenin

Skupiny | J/Hz Skupiny J/Hz
Geminalne J: Aromatické protony:
CH, (cyklické) 0-20 1,2- 7,0-92
CH, (acyklické) 12-15
CH,-CO 16 -20 1,3- 1,1-3,1
=CH, 0-3
Vicinalne *J: 1,4- 0,0-0,7
CH-CH 6-8
CH - CH (cyklopentan) 4-5 2,3- 39-5,1
CH, — CH, (cyklohexan) 8—10 N 2,4- 1,4-25
CH, — CH. (cyklohexan) 2-3 N 2,5- 0,6-12
CH, — CH, (cyklohexan) 2-3 2,6- 0,0-0,3
CH-CH=0 2-3 = 34- 74-86
=CH-CH=0 6 3,5- 1,0-1,6
CH - OH 3-7 2,3- 1,8-2,0
CH - NHCO 5-9 0) 2,4- 0,7
CH - SH 8 < 7 2,5- 13-1,5
CH = CH (cis) 6-12 \ / 3,4- 32-3,8
CH = CH (trans) 12-18 2,3 24-31
=CH-CH 4-10 H 2,4- 13-1,5
=CH-CH= 9-13 N 2,5- 1,9-22
S\ /7 3,4- 34-38
Dalekého dosahu:
CH=C-CH (‘) 1-2 2,3- 49-58
CH=C-CH %) 2-3 S 2,4- 12-1,7
CH-C=C-CH()) 1-2 § 7 2,5- 32-3,7
CH-C=C-CH()) 2-3 \ / 3,4- 3,4-43
Tabul’ka 8.4.12. Interakéné konstanty 'Jey niektorych organickych zltidenin
Zligenina 'Jeu / Hz Zlagenina "Jeu / Hz
CH, 125,0 CH,=CH, 156,2
CH;CHO 127,0 Ph 158,5
CH;COOH 130,0 CH,=C=CH, 168,2
CH;NH, 133,0 H-CH=0 172,0
CH,CN 136,1 (CH;),N-CH=0 191,2
CH;OCH; 140,0 H-COO 194,2
CH;OH 141,0 H-COOH 222,0
CH;N'H, 145,0 H-C=C-H 249,0
CH;NO, 146,0 H-C = C-Ph 251
CH;F 149,0 H-C = CCH,OH 253,0
CH,F, 184,5 CH;-C =CH 2480
CHF; 239,1 H-C=N"-H 320,0
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Tabul’ka 8.4.13. Inkrementy na vypodet interakénych konstant 'J¢y alifatickych zlu¢enin

Substituent X Inkrement Substituent X Inkrement

z;/ Hz z;/ Hz
(CH;),C 3,0 CH,I 7.0
CH;CO -1,0 NH, 8,0
H 0,0 CCl; 9,0
CH; 1,0 C=N 11,0
CeH; 1,0 OH 18,0
CHO 2,0 C¢H50 18,0
CH,(CI 3,0 F 24,0
CH,Br 3,0 I 26,0
COOH 5,5 Cl 26,0
CHCl, 6,0 Br 26,0
C=CH 7,0
Tabulka 8.4.14. Interakéné konstanty *Jcy niektorych organickych zlugenin

Zlu¢enina 2Jon / Hz
CH;CH; -4,5
CH2:CH2 - 2,4
CH=CH 49,3
CH;-CHO 26,7
CH,=CH-CHO 26,9
CI-CH,CHO 32,5
Cl,CHCHO 35,3
CI;CCHO 46,3
CICH=CHCI (E-) 0,8
CICH=CHCI (Z-) 16,0
Tabulka 8.4.15. Interakéné konstanty 'Jcc niektorych organickych zlugenin
Zligenina Jec /Hz ZluZenina Jec /Hz

CH,-CHs, 34.6 CH,C =CH 67,4
CH;-CH,CN 33,0 CeHs 57,0
CH3CH20H 37,7 CHzZCHz 67,6
CH;COO 51,6 CH,=CH-COOH 70,4
CH;COOH 56,7 CH,=CH-CN 70,6
CH;-CN 56,5 HC =CH 171,5

Tabul’ka 8.4.16. Shooleryho konstanty o, na vypocet chemickych posunov proténov v substituovanych

metanoch X -CH, -Y

XY o XY o,
Cl 2,53 HO 2,56
Br 2,33 RO 2,36
I 1,82 C¢HsO 3,23
CH; 0,47 RS 1,64
R,C=CR 1,32 RCOO 3,13
R-C=C 1,44 ROCO 1,55
CeHs 1,83 RCO 1,70
RoN 1,57 R,NCO 1,59
CF; 1,14 N=C 1,70
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Tabulka 8.4.17. Inkrementy substituentov na vypocet chemickych posunov protonov metylénovych
a metinovych skupin

Substituent Substituent

CcC—C 0 RCOO 2,7
Cc=C 0,8 Cs¢HsCOO 2,9
c=C 0,9 NH, 1,0
C¢Hs 1,3 NR, 1,0
Cl 2,0 RS 1,0
Br 1,9 CHO 1,2
I 1,4 RCO 1,2
OH 1,7 COOH 0,8
RO 1,5 COOR 0,7
(0} 2,3 C=N 1,2

Tabul'ka 8.4.18. Chemické posuny protonov halogénalkanov a halogéncykloalkanov

X
R F | Cl | Br | I

CH, 4,26 3,05 2,68 2,16
RCH, 4,35 4,40 3,31 3,14
R,CH - 4,02 4,10 4,20
CsH, (cyklo) - 431 4,39 4,34
CeHy; (cyklo) - 3,89 4,11 4,34
CH, 5,45 533 4,94 3,90
CH 6,49 7,24 6,82 491
CH,CH, 3,70 3,63 3,7
CH;CH 5,80 5,86

2,10 2,47

Tabulka 8.4.19. Chemické posuny uhlikovych atomov "*C halogénmetanov

X S/ ppm

CH;X CH,X, CHX; CX4
F 75,2 109,0 116,4 118,5
Cl 249 54,0 77,5 96,5
Br 10,0 214 12,1 -28,7
I 20,7 -54,0 -139,9 -292.5

Tabul’ka 8.4.20. Chemické posuny uhlikovych atémov "°C alkénov

ZlG¢enina Atém d./ ppm
CH, -23
CH;-CH, 8.4
CH;CH,CH; C! 15,4
? 15,9
CH;CH,CH,CH;, C! 13,0
? 248
(CH;);CH C' 24,3
C? 25,2
(CH;),C C! 31,3
c? 27,7
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Tabul’ka 8.4.21. Chemické posuny uhlikovych atomov *C cykloalkanov

Zltcenina d. / ppm
Cyklopropan -2,8
Cyklobutan 23,1
Cyklopentan 26,3
Cyklohexan 27,8
Cykloheptan 28,8
Cyklooktan 27,8
Cyklononan 27,0
Cyklodekan 26,0

Tabul’ka 8.4.22. Empirické parametre na vypocet chemickych posunov uhlikovych atomov "°C
alkanov

n An Oimn Bn 611

1 6,8 9,56 -2,99 0,49
17,83

25,48

2 15,34 9,75 -2,69 0,25
16,70

21,43

3 23,46 6,60 2,07 0
11,14

14,70

4 27,77 2,26 0,86 0
2,96

7,35

BwRls wols wo|s wo|B

Tabul’ka 8.4.23. Inkrementy substituentov na vypocet chemickych posunov uhlikovych atémov "*C
alkanov

Substituent X 7,/ ppm
a B Y 0
H 0,0 0,0 0,0 0,0
CH;, CH,, CH 9,1 9,4 -2,5 0,3
C=C 19,5 6,9 -2,1 0,3
Cc=C 4,4 5,6 -3,4 -0,6
CeH; 22,1 9,3 -2,6 0,3
F 70,1 7,8 -6,8 0,0
Cl 31,0 10,0 -5,1 -0,5
Br 18,9 11,0 -3,8 -0,7
I -7,2 10,9 -1,5 -0,9
o 49,0 10,1 -6,2 0,0
0-CO 56,5 6,5 -6,0 0,0
NH, 28,3 11,3 -5,1 0,0
N'H; 26,0 7,5 -4,6 0,0
NO, 61,6 3,1 -4,6 -1,0
N=C 31,5 7,6 -3,0 0,0
S 10,6 11,4 -3,6 -0,4
SO 31,1 9,0 -3,5 0,0
SCN 23,0 9,7 -3,0 0,0
CHO 29,9 -0,6 -2,7 0,0
CO 22,5 3,0 -3,0 0,0
COOH 20,1 2,0 -2,8 0,0
CoO 24,5 3,5 -2,5 0,0
CON 22,0 2,6 -3,2 -0,4
COcCl 33,1 2,3 -3,6 0,0
CN 3,1 2,4 -3,3 -0,5
N'R; 30,7 5,4 -7,2 -1,4
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Tabulka 8.4.24. Stérické korek¢éné faktory S

Pozorovany °C

Pocet nevodikovych substituentov na najviac rozvetvenom a-substituente

1 2 3 4
Primarny 0,0 0,0 -1,1 -3,4
Sekundarny 0,0 0,0 2.5 -7,5
Terciarny 0,0 -3,7 -9,5 -15,0
Kvartérny -1,5 -8,4 -15,0 -25,0

Tabul'ka 8.4.25. Konformacné korek¢éné faktory K pre y-substituenty

Konformacia K

Synperiplanarna -4,0
Synklinalna -1,0
Antiklinalna 0,0
Antiperiplanarna 2,0
Volne otacava 0,0

Tabul’ka 8.4.26. Inkrementy na vypocet posunov *C NMR signalov substituovanych alkanov

Substituent X o/ ppm

a p Y
H 0 0 0
CH;, 9 10 -2
SH 11 12 -6
NH, 29 11 -5
Cl 31 11 -4
F 68 9 -4

Tabulka 8.4.27. Empirické parametre na vypocet chemickych posunov uhlikovych atomov °C
substituovanych cyklohexanov

Poloha A;
Oy 1,4 39 47 42 61 33 28 11
Ole 6,0 43 52 46 24 64 33 25 3
Ba 5.4 5 2 3 3 7 8 9
Be 9,0 8 4 5 10 6 11 12 13
Ya -6,4 -7 -7 -6 -7 -7 -6 -6
Ve 0 -3 -3 -2 -2 -3 0 1 2
0, 0 -1 -1 -2 -1 -1 -1
O -0,2 -2 -2 -2 -1 -3 -2 -1 -2
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Tabulka 8.4.28. Inkrementy na vypocet chemickych posunov protonov >C=CH- substituovanych
alkénov

Substituent Zoem Zeis Zirans
H 0 0 0

Alkyl 0,45 -0,22 -0,28
Aryl 1,38 0,36 -0,07
CH,-Hal 0,70 0,11 -0,04
CH,-O 0,64 -0,01 -0,02
CH,-N 0,58 -0,10 -0,08
CH,-S 0,71 -0,13 -0,22
CH,-CO 0,69 -0,08 -0,06
CH,-C=N 0,69 -0,08 -0,06
CHF, 0,66 0,32 0,21
CF; 0,66 0,61 0,32
>C=C< 1,00 -0,09 -0,23
-C=C-C=C- 1,24 0,02 -0,05
Cc=C 0,47 0,38 0,12
F 1,54 -0,40 -1,02
Cl 1,08 0,18 0,13
Br 1,07 0,45 0,55
I 1,14 0,81 0,88
O-CH; 1,22 -1,07 -1,21
O-CH=CH 1,21 -0,60 -1,00
0-COR 2,11 -0,35 -0,64
N< 0,80 1,26 -1,21
NH-COR 2,08 -0,57 -0,72
SR 1,11 -0,29 -0,13
SO,R 1,55 1,16 0,93
SCN 0,80 1,17 1,11
CHO 1,02 0,95 1,17
CO-CH, 1,10 1,12 0,87
CO-CH=CH 1,06 0,91 0,74
CH,-COOH 0,97 1,41 0,71
CH=CH-COOH 0,80 0,98 0,32
CONR, 1,37 0,98 0,46
CocCl 1,11 1,46 1,01
C=N 0,27 0,75 0,55

Tabul'ka 8.4.29. Inkrementy z; a z'; pre substituenty X a korekcné faktory K pri vypocte chemickych
posunov uhlikovych atomov alkénov

o / ppm
Substituent X z'; Zi
o p Y o p Y

CH; CH, CH 7,9 -1,8 +1,5 +10,6 +7,2 -1,5
OH 6,0

OR -38,9 -1,0 +29.,4 +2.,0

OCOCH; -27.0 +18,0

CHO +13,1 +12,7

COCH; + 58 +15,0

COOH + 8,9 + 4.2

COOR + 7,0 + 6,0

Cl - 6,0 +2.0 + 3,0 -1,0

Br - 1,4 +2.0 - 79 0

I + 7,0 - 38,1

CN +15,1 - 14,2
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CeHs | -11,0 | +12,0

Substituenty v polohe K
ao’ (trans) 0

aa” (cis) -1,1

oo -4.8

o o +2,5

Bp +2,3

Tabul'ka 8.4.30 Inkrementy z; substituentov na vypocet chemickych posunov uhlikovych atémov Bc
vinylovych zlucenin

Substituent o/ ppm
X Z Z
H 0,0 0,0
CH; 10,6 -7,9
CH;CH, 15,5 -9,7
CH;CH,CH, 14,0 -8,2
(CH3),CH 20,4 -11,5
(CH3);C 25,3 -13,3
CICH, 10,2 -6,0
BrCH, 10,9 -45
ICH, 14,2 -4,0
HOCH, 14,2 -8,4
CH,=CH 13,6 -7,0
CeHy1(cyklo) 12,5 -11,0
F 24,9 -34,3
Cl 2,6 -6,1
Br -7,9 -1,4
I -38,1 7,0
CH;0 29,4 -38,9
CHO 13,1 12,7
CH;CO 15,0 5,8
COOH 4,2 8,9
COOC,H; 6,3 7,0
C=N -15,1 14,2

Tabul’ka 8.4.31. Chemické posuny uhlikovych atémov "°C alkinov

Substituent X o/ ppm
C! c’
H 71,9 71,9
CH; 79,2 66,9
C4Ho 83,0 66,0
CeH; 84,6 78,3
CH,0OH 83,0 73,8
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Tabulka 8.4.32. Inkrementy na vypocet chemickych posunov protéonov substituovanych benzénov

Substituent X G, O/ppm
2- 3- 4-

H 0 0 0

CH; -0,20 -0,12 -0,22
CH,CH; -0,14 -0,06 -0,17
CH(CHs;), -0,13 -0,08 -0,18
C(CH;); 0,02 -0,08 -0,21
CH,C1 0,00 0,00 0,00
CH,OH -0,07 -0,07 -0,07
CF; 0,32 0,14 0,20
CCl, 0,64 0,13 0,10
CH=CH, 0,06 -0,03 -0,10
C=CH 0,15 -0,02 -0,01
CeHs 0,37 0,20 0,10
F -0,26 0,00 -0,20
Cl 0,03 -0,02 -0,09
Br 0,18 -0,08 -0,04
I 0,39 -0,21 0,00
OH -0,56 -0,12 -0,45
OCH; -0,48 -0,09 -0,44
CeHsO -0,29 -0,05 -0,23
OCOCH; -0,25 -0,03 -0,13
NH, -0,75 -0,25 -0,65
NHCH; -0,80 -0,22 -0,68
N(CHj), -0,66 -0,18 -0,67
NHCOCH; 0,12 -0,07 -0,28
NHNH, -0,60 -0,08 -0,55
C¢HsN=N 0,67 0,20 0,20
NO 0,58 0,31 0,37
NO, 0,95 0,26 0,38
SH -0,08 -0,16 -0,22
SCH; -0,08 -0,10 -0,24
CeHsS -0,06 -0,09 -0,15
SO,CH; 0,60 0,26 0,33
SO,Cl1 0,76 0,35 0,45
CHO 0,56 0,22 0,29
COCH; 0,62 0,14 0,21
C¢HsCO 0,47 0,13 0,22
COOH 0,85 0,18 0,27
COOCH; 0,71 0,11 0,21
COoO 0,90 0,17 0,27
CONH, 0,61 0,10 0,17
COCl 0,84 0,22 0,36
COBr 0,80 0,21 0,37
C¢HsN=CH 0,60 0,20 0,20
C=N 0,36 0,18 0,28
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Tabul’ka 8.4.33. Inkrementy substituentov na vypo&et chemickych posunov uhlikovych atémov *C
monosubstituovanych benzénov

Substituent S / ppm
X Cipso 2- 3- 4-

N(CHs), 22,4 -15,7 0,8 -11,8
NHCH; 21,7 -16,2 0,7 -11,8
NH, 19,2 -124 1,3 -9,5
NHCOCH; 11,1 -9,9 0,2 -5,6
OH 26,9 -12,7 1,4 -7,3
o 39,6 -8,2 1,9 -13,6
0-CH; 30,2 -14,7 0,9 -8,1
Ce¢HsO 29,1 -9.,5 0,3 -5,3
OCOCH; 23,0 -6,4 1,3 -2,3
CeHsN=N 24,0 -5,8 0,3 2,2
H 0,0 0,0 0,0 0,0
CH, 9,3 0,6 0,0 -3,1
CH,CH; 15,7 -0,6 -0,1 -2,8
CH(CH3), 20,1 -2,0 0,0 -2,5
C(CHj)3 22,1 -3,4 -0,4 -3,1
CH,CI 9,1 0,0 0,2 -0,2
CH,Br 9,2 0,1 04 -0,3
CF; 2,6 -3,1 0,4 3,4
CH,0H 13,0 -1,4 0,0 -1,2
CH,NH, 14,9 -1,6 -0,2 -2,0
CH,CN 1,6 -0,7 0,5 -0,7
CH=CH, 7,6 -1,8 -1,8 -3,5
C=CH -6,1 3,8 0,4 -0,2
CeH; 13,0 -1,1 0,5 -1,0
F 35,1 -14,3 0,9 -4.4
Cl 6,4 0,2 1,0 -2,0
Br -5,4 3,3 2,2 -1,0
1 -32,3 9,9 2,6 -0,4
N'=N -12,7 6,0 5,7 16,0
NC -1,8 2,2 1,4 0,9
NCO 5,7 -3,6 1,2 -2,8
NO 37,4 -1,7 0,8 7,0
NO, 19,6 -5,3 0,8 6,0
CHO 9,0 1,2 1,2 6,0
COCH; 9,3 0,2 0,2 4,2
COOH 2,4 1,6 -0,1 4,8
CoOr 7,6 0,8 0,0 2,8
COOCH; 2,1 1,2 0,0 4.4
CONH, 5,4 -0,3 -0,9 5,0
COCl 4,6 2,9 0,6 7,0
CN -16,0 3,5 0,7 4,3
SH 2,2 0,7 0,4 -3,1
SCH; 9,9 -2,2 0,1 -3,7
SC(CHs3); 4,5 9,0 -0,3 0,0
SO,ClI 15,6 -1,7 1,2 6,8
SO;H 15,0 -2,2 1,3 3,8
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Tabulka 8.4.34. Chemické posuny uhlikovych atomov *C heterocyklickych zlugenin

Zlu¢enina Uhlikové atomy S/ ppm

Furan cc 143,0
c.ct 109,9

Pyrol cc 118,4
c,c? 108,0

Tiofén cic 124,9
c,C 126,4

Pyridin cict 149,7
¢ 123,6

c! 135,5

Pyrazol o 133,3
ct 104,7

Imidazol c? 135,7
cte 121,8

1,2,3-Triazol che® 130,4
1,2,4-Triazol cc 147,6
Tetrazol (o 144,0
Pyridazin c’,Ct 151,7
che 126,8

Pyrimidin c? 158,3
clct 156,7

C 121,7

Pyrazin e e et 145,2
sym-Triazin et et 166,8
sym-Tetrazin c3,C° 161,2
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Tabul’ka 8.4.35. Inkrementy na vypo&et chemickych posunov uhlikov "*C substituovanych pyridinov

Substituent z; / ppm
2-X 2- 3- 4- 5- 6-
CH; 9,1 -1,0 -0,1 -3,4 -0,1
CH,CHj; 14,0 2,1 0,1 -3,1 0,2
CH 3,5 -2,6 1,3 4,1 0,7
OH 14,9 -17,2 0,4 -3,1 -6,8
OCH; 15,3 -13,1 2,1 -1,5 2,2
NH, 11,3 -14,7 2,3 -10,6 -0,9
F 14,4 -14,7 5,1 2,7 -1,7
Cl 2,3 0,7 3,3 -1,2 0,6
Br -6,7 4,8 3,3 -0,5 1,4
CHO 3,5 -2,6 1,3 4,1 0,7
COCH;, 43 -2,8 0,7 3,0 -0,2
CN -15,8 5,8 -1,7 3,6 1,9
NO, 8,0 -5,1 5,5 6,6 0,4
3-X 2- 3- 4- 5- 6-
CH; 1,3 9,0 0,2 -0,8 -2,3
CH,CHj; 0,3 15,0 -1,5 -0,3 -1,8
OH -10,7 31,4 -12,2 1,3 -8,6
NH, -11,9 21,5 -14,2 0,9 -10,8
F -11,5 36,2 -13,0 0,9 -3,9
Cl -0,3 8,2 -0,2 0,7 -1,4
Br 2,1 -2,6 2,9 1,2 -0,9
I 7,1 -28,4 9,1 2,4 0,3
CHO 2,4 7,9 0,0 0,6 5,4
COCH; 0,5 -0,3 -3,7 2,7 4,2
CONH, 2,7 6,0 1,3 1,3 -1,5
CN 3,6 -13,7 4.4 0,6 4,2
4-X 2- 3- 4-
CH; 0,5 0,8 10,8
CH,CHj; 0,0 -0,3 15,9
CH(CHz), 0,4 -1,8 21,4
C(CH;), 0,1 -3,4 23,4
CH=CH, 0,3 -2,9 8,6
NH, 0,9 -13,8 19,6
F 2,7 -11,8 33,0
Br 3,0 34 -3,0
CHO 1,7 -0,6 5,5
COCH; 1,6 -2,6 6,8
CN 2,1 2,2 -15,7

Tabul’ka 8.4.36. Chemické posuny uhlikovych atomov "*C karbonylovych skupin aldehydov a ketonov

R S / ppm
R - CHO R - CO - CH;4
H - 199,7
CH; 199,7 206,0
CH,CH; 201,8 207,6
CH(CH3;), 204,0 211,8
C(CHs); 205,9 213,5
C¢Hy; (cyklo) 201,8 209,4
CH=CH, 192.4 197,2
CeHss 192,0 197,6
CH,Cl 193,3 200,7
CCl, 175,9 186,3
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Tabul’ka 8.4.37. Chemické posuny uhlikov "*C alkoholov

Alkohol o/ ppm
a B Y 0 €

Metanol 493
Etanol 53,3 17,9
1-Propanol 64,7 26,1 10,3
2-Propanol 63,7 25,4
1-Butanol 61,7 35,3 19,4
2-Butanol 69,0 22,9C! 10,2

32,3C°
1-Pentanol 62,1 32,8 28,5 22,9 14,1
2-Pentanol 67,3 23,6C' 19,4 14,3

41,9¢C°
3-Pentanol 74,1 30,0 10,1
Tabul’ka 8.4.38. Chemické posuny uhlikovych atémov C polyolov
Polyol C-1 C-2 C-3 C-4 C-5 C-6
Glycerol 66,9 76,4 66,9
Erytritol 66,2 75,3 75,3 66,2
Ribitol 65,5 75,4 75,6 75,4 65,5
Xylitol 65,9 75,2 73,9 75,2 65,9
D-Arabitol 66,5 73,6 74,0 74,5 66,2
D-Mannitol 67,3 75,3 73,6 73,6 75,3 67,3
D-Sorbitol 65,8 74,5 72,9 74,3 76,1 66,1
Galaktitol 66,2 73,3 72,6 72,6 73,3 66,2
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Tabul’ka 8.4.39. Chemické posuny uhlikovych atomov *C monosacharidov

Monosacharid C-1 C-2 C-3 C-4 C-5 C-6 Ostatné
a-D-Ribopyrandza 96,25 72,75 71,95 70,00 65,70 - -
B-D-Ribopyrandza 96,55 73,75 71,70 69,95 65,70 - -
a-D-Ribofuranoza 99,00 73,70 72,75 85,75 64,10 - -
B-D-Ribofurandza 103,65 78,00 73,15 85,20 65,25 - -
2-Deoxy-a-D-Ribopyrandza 91,65 35,15 64,65 67,50 62,85 - -
2-Deoxy-B-D-Ribopyrandza 93,85 33,80 66,50 67,35 66,00 - -
2-Deoxy-a-D-Ribofuranoza 91,65 41,15 70,95 85,30 61,55 - -
2-Deoxy-B-D-Ribofuranoza 98,05 41,15 70,95 85,30 61,55 - -
o-D-Arabinopyrandza 96,85 71,95 72,55 68,55 66,40 - -
B-D-Arabinopyrandza 92,60 68,70 68,70 68,55 62,55 - -
a-D-Arabinofuran6za 101,15 70,25 70,25 81,50 61,30 - -
B-D-Arabinofurandza 95,20 70,25 70,25 81,50 62,55 - -
a-D-Xylopyran6za 92,30 71,6 73,0 69,6 61,1 - -
B-D-Xylopyrandza 96,7 74,1 75,9 69,4 65,3 - -
a-D-Lyxopyrandza 95,0 71,5 71,1 68,5 63,9 - -
B-D-Lyxopyran6za 95,0 70,8 73,7 67,6 64,9 - -
a-D-Allopyranoza 93,7 72,6 73,5 68,5 72,1 62,9 -
B-D-Allopyrandza 94,4 74,4 72,1 67,8 72,3 62,3 -
a-D-Glukopyrandza 93,9 73,1 74,4 71,2 72,9 62,4 -
B-D-Glukopyranéza 97,1 75,6 77,3 71,2 77,3 62,4 -
Metyl-a-D-glukopyranozid 100,5 73,1 74,8 71,4 72,8 62,3 56,8
Metyl-p-D-glukopyranozid 104,5 74,6 77,3 71,2 77,3 62,4 58,8
o-D-Mannopyrandza 94,5 71,2 70,8 67,5 72,9 61,6 -
B-D-Mannopyrandza 94,1 71,8 73,6 67,1 76,7 61,6 -
Metyl-a-D-mannopyranozid 101,9 71,7 71,0 67,9 73,6 62,1 56,2
Metyl-B-D-mannopyranozid 102,2 71,5 74,2 68,0 77,5 62,2 57,8
a-L-Rhamnopyrandza 94,9 71,9 70,8 73,2 69,2 17,8 -
B-L-Rhamnopyrandza 94,5 72,3 73,9 72,8 72,8 17,8 -
a-D-Galaktopyran6za 93,2 70,2 69,4 70,2 71,2 62,1 -
B-D-Galaktopyranoza 97,5 73,0 73,8 69,7 75,9 61,9 -
o-L-Fukopyran6za 93,2 70,4 69,2 72,8 67,0 16,6 -
B-L-Fukopyranoéza 97,3 72,8 74,0 72,4 71,5 16,6 -
a-D-Talopyrandza 94,7 70,7 69,7 65,1 71,2 61,5 -
B-D-Talopyrandza 94,2 68,7 71,6 68,5 75,7 61,3 -
B-D-Talofuran6za 101,0 75,2 81,9 82,5 71,9 62,8 -
a-D-Psicopyrandza 85,9 98,7 71,2 66,4 66,7 58,8 -
B-D-Psicopyrandza 64,9 99,5 71,2 64,0 69,9 65,0 -
a-D-Psicofurandza 64,1 104,4 71,2 72,6 83,7 62,2 -
B-D-Psicofurandza 63,6 106,7 75,6 71,9 83,7 63,3 -
a-D-Fruktofuranéza 62,1 105,3 83,0 77,0 82,2 62,1 -
B-D-Fruktofuranoza 63,9 102,4 76,5 75,5 81,5 63,3 -
B-L-Fruktopyrandza 64,1 99,1 70,5 68,4 70,0 64,7 -
a-L-Sorbopyrandza 65,4 98,8 74,8 71,3 70,3 62,6 -
B-L-Sorbofurandza 64,9 102,8 76,2 76,9 78,6 61,5 -
a-D-Tagatopyran6za 63,2 99,2 71,6 70,7 67,2 64,8 -
B-D-Tagatopyranoza 64,4 99,3 70,1 64,6 70,3 61,1 -
a-D-Tagatofurandza - 103,6 77,6 - 80,2 62,0 -
B-D-Tagatofurandza 64,1 98,7 71,3 74,8 81,0 62,8 -
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Tabul’ka 8.4.40. Chemické posuny uhlikovych atomov *C di- a polysacharidov

Disacharid / C-lI’ C-2’ C-3’ c-4’ C-5’ C-6’ C-1 C-2 C3 C4 C5 C-6
Polysacharid

a-Cellobidza 103,9 74,7 77,2 71,1 77,2 62,4 93,1 729 72,9 80,1 71,6 61,8
B-Cellobioza 103,9 74,7 77,2 71,1 77,2 62,4 97,1 75,7 76,1 80,1 75,7 61,8
a-Laktéza 104,0 72,2 73,9 69,8 76,3 62,1 93,0 72,6 74,0 79,9 72,5 614
B-Laktéza 104,0 72,2 73,9 69,8 76,3 62,1 97,0 75,2 75,9 79,9 75,6 614
a-Maltoza 100,9 73,8 73,8 70,7 73,0 61,9 93,2 72,6 71,1 78,9 743 61,9
B-Maltoza 101,0 74,3 74,6 71,0 73,4 62,5 97,1 75,7 77,8 78,5 76,1 62,5
a,B-Trehaloza 104,0 74,3 77,0 70,9 76,8 62,3 101,3 74,0 74,6 70,9 72,9 62,0
Sacharé6za 93,1 73,4 73,9 70,5 72,2 61,6 63,4 104,7 82,5 78,0 754 62,9
Amyléza (roz- |100,7 78,2 74,3 72,5 72,2 61,6 - - - - - -
pustny $krob)

Tabul’ka 8.4.41. Chemické posuny uhlikovych atomov *C karbonylovych skupin karboxylovych
kyselin a ich derivatov

R o/ ppm
RCOOH RCOO" RCOCI RCOOCH; RCOOCOR RCONH,

H 166,3 171,3 161,6 165,5
CH; 178,1 181,7 168,6 170,7 167,3 172,7
CH,CH; 180,4 185,1 174,7 173,3 170,3 177,2
CH(CH,), 184,1 178,0 175,7 172,8
C(CH;); 185,9 188,6 180,3 178,9 173,9 180,9
CoH,,(cyklo) 182,1 185,4 176,3 175,3
CH=CH, 171,3 179,3 165,5 168,3
CeH; 172,6 175,6 168,0 166,8 162,8 169,7
CH,Cl 173,8 174,7 167,7 167,8 162,1
CHCI, 170,3 170,6 165,5
CHCl, 167,1 161,0 154,1
Tabul’ka 8.4.42. Chemické posuny uhlikovych atémov "°C karbkationov

Kation o/ ppm Kation o/ ppm
(CH;),C'H 317,8 H,C'OH 2220
(CH,),C* 3322 CH;C'(OH), 194,4
(CeHs),C'H 198,4 HC'(OH), 209,8
(CeHs);C" 210,9 C*(OH), 220,8
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Tab. 8.4.43.: Zakladné charakteristiky nuklidov v NMR spektroskopii

=

\é . \é % % Nazov prvku Spin  Prirodzeny Frekvencia Quadropdl. Receptivita

Sz £ &

<% < E vyskyt (%) Moment
1 1 H  Vodik (procium) 1/2 99,99 299,860 1,00
1 2 Deutérium 1 0,02 46,031 0,00273  1,4386E-06
1 3 T  Tritium 172 319,840
2 3 He  Hélium -1/2 0,00 228,426
3 6 Li  Litium 1 7,42 44,127 -0,0008  0,00062807
3 7 Li  Litium 3/2 92,58 116,537 -0,045 0,270175439
4 9 Be  Berylium -3/2 100,00 42,136 0,052 0,013824561
5 10 B  Bor 3 19,58 32,216 0,074 0,003859649
5 11 B  Bor 3/2 80,42 96,170 0,0355 0,132280702
6 13 C Uhlik 1/2 1,11 75,407 0,000175439
7 14 N Dusik 1 99,63 21,669 0,016 0,000998246
7 15 N Dusik -1/2 0,37 30,396 3,84211E-06
8 17 O  Kyslik -5/2 0,04 37,653 -0,026  1,07193E-05
9 19 F  Fluor 1/2 100,00 282,127 0,829824561
10 21 Ne  Neon -3/2 0,26 23,672 0,09 6,29825E-06
11 23 Na  Sodik 372 100,00 79,319 0,12 0,092105263
12 25 Mg Horcik -5/2 10,13 18,356 0,22 0,000270175
13 27 Al Hlinik 5/2 100,00 78,134 0,149 0,205263158
14 29 Si  Kremik -1/2 4,70 59,574 0,000366667
15 31 P Fosfor 172 100,00 121,386 0,066140351
16 33 S  Sira 3/2 0,76 23,017 -0,055 1,70702E-05
17 35 Cl  Chlor 3/2 75,53 29,380 -0,08 0,00354386
17 37 Cl  Chlor 372 24,47 24,456 -0,0632  0,000661404
18 Ar  Argon
19 39 K  Draslik 372 93,10 13,993 0,055 0,00047193
19 41 K  Draslik 372 6,88 7,680 0,067 5,75439E-06
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20
21
22
22
23
23
24
25
26
27
28
29
29
30
31
31
32
33
34
35
35
36
37
37
38
39
40
41
42

42
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43

45

47

49

50

51

53

55

57

59

61

63

65

67

69

71

73

75

71

79

81

83

85

87

87

89

91

93

95

97

Sc

Ti

Ti

Rb

Rb

Sr

Zr

Nb

Vapnik
Skandium
Titan
Titan
Vanad
Vanad
Chrom
Mangan
Zelezo
Kobalt
Nikel
Med
Med
Zinok
Galium
Galium
Germanium
Arzén
Selén
Brom
Brom
Krypton
Rubidium
Rubidium
Stroncium
Ytrium
Zirkonium
Niob
Molybdeén

Molybden

=112

712

-5/2

-7/2

7/2

-3/2

5/2

1/2

712

-3/2

3/2

3/2

572

3/2

3/2

-9/2

3/2

1/2

3/2

372

-9/2

572

3/2

-9/2

-1/2

-5/2

9/2

572

-5/2

60

0,15
100,00
7,28
5,51
0,24
99,76
9,55
100,00
2,19
100,00
1,19
69,09
30,91
4,11
60,40
39,60
7,76
100,00
7,58
50,54
49,46
11,55
72,15
27,85
7,02
100,00
11,23
100,00
15,72

9,46

20,179
72,841
16,909
16,905
29,897
75,873
16,949
74,200

9,709
71,148
26,796
79,547
85,212
18,761
71,971
91,447
10,460
51,344
57,188
75,128
80,983
11,539
28,952
98,118
12,996
14,694
27,876
73,394
19,542

19,951

-0,05
0,22
0,29
0,24
0,21
-0,052
+0.03

0,55

0,4

0,211
-0,195
0,15
0,178
0,112
0,22

0,29

0,33
0,28
0,23
0,25
0,12

0,36

-0,22
0,12

1,1

9,24561E-06
0,3
0,000151579
0,000207018
0,000132456
0,378947368
8,59649E-05
0,174385965
7,36842E-07
0,275438596
4,21053E-05
0,064035088
0,035263158
0,000116667
0,041578947
0,055964912
0,000108246
0,025087719
0,000522807
0,039649123
0,048596491
0,000215789
0,00754386
0,048596491
0,000187719
0,000117193
0,001059649
0,480701754
0,000505263

0,000322807




43
44
44
45
46
47
47
48
48
49
49
50
50
50
51
51
52
52
53
54
54
55
56
56
57
72
72
73
74

75
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99

99

101

103

105

107

109

111

113

113

115

115

117

119

121

123

123

125

127

129

131

133

135

137

139

177

179

181

183

185

Rh
Pd
Ag
Ag
Cd
Cd
In
In
Sn
Sn
Sn
Sb
Sb
Te

Te

Xe

Cs
Ba
Ba
La
Hf
Hf

Ta

Re

Technécium
Ruténium
Ruténium
Rodium
Paladium
Striebro
Striebro
Kadmium
Kadmium
Indium
Indium
Cin

Cin

Cin
Antimon
Antimon
Telur
Telur
Jod
Xenon
Xenon
Cézium
Barium
Barium
Lantan
Hafnium
Hafnium
Tantal
Volfram

Rénium

9/2

-5/2

-5/2

-172

-5/2

-172

-172

-172

-172

9/2

9/2

-172

-172

-172

572

7/2

-172

-1/2

572

-172

372

7/2

3/2

3/2

7/2

712

-9/2

7/2

1/2

572

61

12,72
17,07
100,00
22,23
51,82
48,18
12,75
12,26
4,28
95,72
0,35
7,60
8,60
57,25
42,75
0,87
6,99
100,00
26,44
21,18
100,00
6,59
11,32
99,91
18,50
13,75
99,99
14,40

37,07

67,493
13,809
15,477

9,476
13,722
12,138
13,954
63,573
66,503
65,567

65,707

106,847
111,820
71,758
38,859
94,605
78,473
59,998
82,936
24,587
39,330
29,789
33,323
42,357
9,357
5,607
35,952
12,493

67,542

0,3
0,076

0,44

0,8

1,14

0,83

-0,53

-0,68

-0,79

-0,12
-0,003
0,18
0,28
0,21
45

5,1

2,8

0,374385965
0,000145614
0,000273684
3,10526E-05
0,000247368
3,42105E-05
4,84211E-05
0,001215789
0,001333333
0,014701754

0,331578947

0,00342807
0,004421053
0,09122807
0,019473684
0,00015614
0,002192982
0,092982456
0,005578947
0,000580702
0,047192982
0,000315789
0,000773684
0,058947368
0,000154386
4,73684E-05
0,035789474
1,03333E-05

0,049122807




75 187 Re  Rénium 5/2 62,93 68,223 2,6 0,085964912
76 187 Os  Osmium 1/2 1,64 6,844 0,0000002
76 189 Os  Osmium 372 16,10 23,285 0,8 0,000373684
77 191 Ir  Iridium 3/2 37,30 5,155 1,5 4,03509E-06
77 193 Ir  Iridium 3/2 62,70 5,612 1,4 8,77193E-06
78 195 Pt  Platina 172 33,80 64,467 0,003350877
79 197 Au  Zlato 3/2 100,00 5,135 0,58 1,05263E-05
80 199 Hg Ortut 1/2 16,84 53,707 0,000950877
80 201 Hg Ortut -3/2 13,22 19,791 0,45 0,000189474
81 203 Tl  Talium 1/2 29,50 171,591 0,050701754
81 205 Tl  Talium 1/2 70,50 173,278 0,134912281
82 207 Pb  Olovo 1/2 22,60 62,545 0,002070175
83 209 Bi  Bizmut 9/2 100,00 48,185 -0,34 0,136315789
84 Po  Polonium
85 At Astdt
86 Rn  Radon
87 Fr  Francium
88 Ra  Radium
89 Ac  Aktinium
Lantanidy
58 Ce Cer
59 141 Pr  Prazeodym 572 100,00 87,832 0,298245614
60 143 Nd  Neodym -7/2 12,17 16,305 -0,5 0,000403509
60 145 Nd  Neodym =112 8,30 10,032 -0,3 6,49123E-05
61 Pm  Prométeum
62 147 Sm  Samdrium =172 14,97 12,078 -0,2  2,21053E-05
62 149 Sm  Samdrium =172 13,83 9,862 0,058 0,000103509
63 151 Eu  Eurdpium 5/2 47,82 74,367 0,95 0,084210526
63 153 Eu  Eurdpium 5/2 52,18 32,839 2,42 0,007894737
64 155 Gd  Gadolinium -3/2 14,73 11,453 1,3 3,50877E-05
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64 157 Gd  Gadolinium -3/2 15,68 14,317 1,5 8,42105E-05
65 159 Tb  Terbium 3/2 100,00 68,004 1,3 0,057894737
66 161 Dy  Dysprozium -5/2 18,88 9,879 2,3 7,89474E-05
66 163 Dy  Dysprozium 5/2 24,97 13,744 2,5 0,000280702
67 165 Ho Holmium 7/2 100,00 61,510 3 0,175438596
68 167 Er  Erbium -7/2 22,94 8,666 2,8 0,000115789
69 169 Tm  Tulium -1/2 100,00 24,803 0,000561404
70 171 Yb  Ytterbium 1/2 14,31 52,814 0,000710526
70 173 Yb  Ytterbium -5/2 16,13 14,551 3 0,0002
71 175 Lu  Lutécium 712 97,41 34,207 5,6 0,027368421
71 176 Lu  Lutécium 7 2,59 23,776 8,1 0,000901754
Aktinidy

90 Th  Torium

91 Pa  Protaktinium

92 235 U  Urdan -7/2 5,369 4,1

93 Np  Neptun

94 239 Pu  Plutonium 1/2 pn=0.200

95 243 Am  Americium 5/2 u=1.4 4,9

96 Cm  Curium

97 Bk  Berkelium

98 Cf  Californium

929 Es  Einsteinium

100 Fm  Fermium

101 Md Mendelevium

102 No  Nobelium

103 Lw  Lawrencium
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Tabulka 8.4.44. Chemické posuny vybranych zlu¢enin kremika v *Si NMR spektroskopii
Zlucenina Chemicky posun Zlicenina Chemicky posun
Me;SiCl 29,5 Me,Si 0,0
Me,SiCl, 32,0 Me;Si(OMe) 17,2
MeSiCls 12,1 Me,Si(OMe), -2,5

SiCly - 18,5 MeSi(OMe); -41,1
Et;PNSiMe; - 15,73 Si(OMe), -79,2
Et;PNSiCl; - 54,35 Et;PNSiMe,Cl - 7,87
Et;PNSi(OMe); - 69,94 Et;PNSiMeMeCl, - 25,29
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Tabul’ka 8.4.45. Chemické posuny vybranych zlu¢enin dusika v "N NMR spektroskopii

ZlG¢enina Chemicky posun Zlicenina Chemicky posun
Aminy primarne -10-70 nitro- 310 - 420
sekundarne 10 -90 nitr6zo- 530 - 620
terciarne 20 - 100 800 - 930
Amidy primarne 110-130 nitrity 580 - 620
sekundarne 110 - 160 hydrazony 150 - 185, 320 - 340
terciarne 80 - 125 aminokyseliny (zwit.) 30-60
Imidy 70 - 85 enaminy 35-110
Izonitrily 150 -210 prim.alif.amon.iény 20 - 65
Nitrily 220 - 280 sek.alif. amén.iony 25-80
Diazoénium -C-N=N" 310 - 325 terc.alif. amén.idony 30-120
-C-N=N" 215 - 235 anilinium 35-70
Diazo =N=N 225 -310 oximy 370 - 415
=N=N 320 - 440 guanidiny 25-70,170-220
Azoxy 330-370 mocoviny,
Azo 490 - 560 karbamaty, Laktamy 70 - 130
Pyridiny 225-330 tiomocoviny 85-120
Pyridiniové dusiky 245 - 540 tioamidy 130 - 165
Indoly, pyroly 120 - 170 nitraminy 160 - 200, 330 - 370
Pyrolové dusiky 165 - 260 piperidiny a
Triazény 150 - 170, 360 - 380 hydrochinoliny 30-90
440 - 470 aminofosfiny 60-110
Tabulka 8.4.46. Interakéné konstanty 'Jy.i a “Jaon
ZlG¢enina Interakéné konstanty Zlucenina Interakéné konstanty
Y, 15N-H °J, 15N-H
R,NH -(61.2-67) H-CN 8.7
R,N'H, -(73.3-76) R-CH=N"=N 0.1-0.2
Ar-NH, -(76 - 93) H-C-N- -(0.6 - 1.0)
Ar-NHR - 87 Pyroly -4.5
Ar-NHNH, - (90 - 100) Pyridiny -(10-12)
RNH-CHO - (88-93) H-C=N-OH -(14+13)
Pyrol. NH - (96 - 98) >N-CHO - 15
R-CN'H - (134 - 136)
Ar-CN'H - (134 - 136)
Tabul'ka 8.4.47. Interak¢né konsStanty e
ZlG¢enina Interakéné konstanty Zlicenina Interakéné konstanty
Jisnizc Jisnisc
Pr—NH2 - 39 CGHS-NH2 -11.4
Pr-NH;" - 44 4-MeO-C¢H,-NH, -11.0
H;C-NO, -10.5 4-Cl-C¢H4-NH, -12.5
H;C-NH, - 45 4-O,N-C¢Hy4-NH, - 14.7
H;C-CN -17.5 CeHs-NH;" - 89
MC3C-CN -15.0 C6H5-N02 -14.6
H,C-C=N -20.2 H;C-CH=N-OH (E-) - 40
Pyridin 0.6 (Z-) - 23
Pyridinium -11.9 Ph-CH=N-CH; 7.1
Pyridinium N-oxid -15.2 H,N-CO-NH, -20.2
priloha 65




Tabul’ka 8.4.48. Chemické posuny fosforovych atomov *'P niektorych organickych zlu¢enin fosforu

Zluéenina d/ ppm Zluéenina o/ ppm
CH3PH2 164 (C2H5)3P:O -48
(CH;),PH 99 (CH;0);P=0 -2
(CH3)3P 62 (C2H50)3P:O 1
(CH;),PCl1 94 (terc-C4HyO);P=0 14
CH}PCIZ -191 (C6H50)3P:O 18
(CH;),POCH; -201 (C,H;S);P=0 61
(CH;0),P -141 (C4HsS);P=0 -43
(CH3S)3P -125 (CH30)3P:S -73
C6H5PH2 122 (C2H50)3P:S =77
(C6H5)2PH 41 (C6H50)3P:S -53
(CeHs)5P 6 (C,H;5S);P=S -54
(C¢Hs),PCl -81 (CH;sS);P=S -92
(C¢Hs50);P -127 (C,H5);P=S -17
(C¢HsS)sP -132 (CgHs);P=S -42
(C,Hs0);P 71 (C,H;);P=CH, -24
(C6H5O)3P 89 (C6H5)3P:CH2 -20
PX; 65-118 POX; -110--205
(RoN);P 130 - 150 (PhO);P=0 -125--130
R;P - 145 - -185 (RO);P=0 -110--115
(MesSi);P - 240 - -260 (R;N);P=0 -85--92
P, - 440 - -460 RP(O)(OH), -78 --90
RPX, 200 - 270 RP(O)(OR), -77--87
R,PX 100 - 200 (PhO);P=S -58--62
H;PO, 0,0 (RS);P=0 -50--53
R;PO 10-70 (RO);P=S -40 - -48
PXs - 60 --80 Ph;P -117--122
PCL,* 100 - 120 (RS);P 2-8
PO, 15-35 (PhO);P 12-15
PF¢ -120--140 (RO);P 24 - 30
PClg -290--310 RP(OR), 66 - 72
PMe; -62 PMeF, 245
PEt; -20 PMeH, -163,5
PPrn; -33 PMe(Cl, 192
PPrly 19.4 PMeBr, 184
PBuf‘3 -32.5 PMe,F 186
PBu'; -453 PMe,H -99
PBu’; 7,9 PMe,Cl 96,5
PBu'; 63 PMe,Br 90,5

P (V) zlteniny
Me;PO 36,2 MesPS 59,1
Et;PO 48,3 Et;PS 54,5
Me,P" 24,4 Et,P" 40,1
PO, 6,0 PS> 87
PF; - 80,3 PF¢ - 145
PCl; - 80 PCL* 86
MePF, -29,9 PClg -295
Me3PF2 - 158 MezPFj, 8,0
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Tabulka 8.4.49. Interak¢éné konstanty Jp.yy a Jp.c

Zlicenina Interakéné konstanty ZlG¢enina Interakéné konstanty
J3ipn J31p13c
-P-X-H -6-25 Me;P - 13,6
PH; 179 Ph;P -12,5
R,PH 179 - 210 Me;PO 68,3
H,P-PH, 186 Ph;PO 104,4
(RO),HP- 515-695 Ph;P=CH, 83,6, 100
R;P'H ~ 525 Ph;P=CMe, 81,2, 121,5
MePO(OMe), 142,2 Ph;P=CH-COOMe 91,9, 126,7
Ph;P'=CH,,I" 57,1

Tabulka 8.4.50. Inkrementy pre vypo&et chemickych posunov atomov fosforu *'P substituovanych
alkylfosfinov

R X R X
CH, 0 Ph +18
CH;CH, +14 Ph-CH, +17
(CH3),CH +27 CN -24

Tabul’ka 8.4.51. Chemické posuny vybranych zluenin kyslika v 7O NMR spektroskopii

Zlicenina Chemicky posun Zlucenina Chemicky posun
Alkoholy prim. -40-30 ketony 550 - 575
sek. 40 - 60 aldehydy 575 - 600
terc. 65 -85 nitro- 590 - 620
Etery -30-25 dusitany 650 - 670
Estery (C-O) 125-180 dusicnany 410 - 430
(C=0) 350 - 375 -0-N=0 440 - 460
Karboxylové kyseliny 235 -260 -0O-N=0 700 - 720
Karbonyly 340 - 410 siri¢itany 230 - 250
Chloridy kyselin 500 - 530 sirany 170 - 185
Amidy 270 - 330 dioxan 12
Anhydridy 240 - 260 H;PO; 105 - 125
380 - 395 H;PO, 70 - 85
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Tabul’ka8.4.52. Chemické posuny vybranych zlagenin fluéru v 'F NMR spektroskopii

ZlG¢enina Chemicky posun Zlicenina Chemicky posun
>CHF -205--235 CFCl, 0,0
-CHF2 -137--145 CFzBI'Q 7
-CF,-0O- -78--92 CFBr; 7,4
CF;-C -62--80 CF;CCl, - 82,2
CF;-S- -40--45 C4Hg -135,1
F-CO- 30-11 CsF12 - 1332
F-SO,- 77-37 PhF - 113
>CFCF, - 190 - - 205 Ar-F -125--170
-CF(CF3), -180--195 CeFs - 163
>CF-CF; - 165 --205 PhCH,F -207
CF;-CF,- -83--92 PhCF; - 64
CF;-CH,- -80--90 BeF, - 163
CF;-CF< -70-82 FBCl, -32
-CHECF, - 185 BF; - 131
-CF,-CH,- -125--135 SiF¢” -127
-CF,-CF,- -122--135 FSiH, - 151
-CF,-CO- -122--135 FPOMe -52
-0-CF,-CF; -92--98 AsFs - 66
-O-CHF-CF; - 155--160 AsF¢ - 69,5
-CF=CF, - 160 - -200 SbFs - 108
-CF,=CF- -87---132 SbF¢ - 109
-CF=CF- -137--163 SeFg 55
C,HsF -213 TeFs - 57
CHF,CHF, - 137 MoF, -278
CF;COOH (interne) -76,5 WF¢ 166
CF;COOH (externe) -78,9 CIF; 116; -4
CF,=CH, -81,3 CIF; 247,412
CF,=CF, - 135 IF, 170
CHF=CH, -114 ReF; 345
CHsF -271,9 XeF, 258
CH2F2 - 1436 XCF4 438
CF2C12 -8 XCFG 550
Tabul'ka 8.4.53. Interak¢né konstanty Je.y
ZlG¢enina Interakéné konstanty Zlicenina Interakéné konstanty
Jior-n JioF-H
CHF 45 - 80 H-C¢H4-F orto 6-10
H-C-C-F 5-30 meta 6-8
HFC= 72 -90 para ~2
H-C=C-F cis -3-20 1,3-F,C¢Hs-  2,3- 9,1-10,5
12-52 2.,4- 59-6,6
2,5- -0,85--1,90

Tabul'ka 8.4.54. Interak¢né konstanty Jgg

Zlucenina Interak¢éné konstanty Zlucenina Interak¢éné konstanty
Ji9F-19F Ji9F-19F
CF2 150 - 220 F2C6H4 orto 20
F-C-C-F 0-20 meta 2-5
F,C= 25-105 para 10-15
F-C=C-F cis 30-70 FsC¢- orto -18--22
trans 105 - 125 meta -10-10
para -4-8
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Tabul'ka 8.4.55. Interak¢né konstanty 1JF_C

ZlG¢enina Interakéné konstanty Zlicenina Interakéné konstanty
Jio-13¢ J1o-13¢
F-CO- 240 - 370 CF 155-170
HFC=0 -369 CF, ~230
F-CO-CO-Cl -376,5 CF;-X 260 - 350
FC= 300 -376 CH;F -161,9
F,C= 285 -290 CH,F, -234.8
F,C=Se -408 CHF; -2743
CHCI=CCIF Z- -300,0 CF, -259,2
E- -306,2 CF;Cl -299
CCL=CCIF -303,1 CF;Br -324
CBr,=CBrF -323,6 CF;l - 345
CBr2=CF2 - 289,9 CF3CH3 -271
CD2:CF2 287 CF2C12 -325
F-Ph - 245,1 CFzBr2 -352
CsFs - 260 CHF,-CH,0H -241
2-O,N-C¢Hy-F -264,4 CHF,-COOEt - 245
3-O,N-C¢Hy-F -250,9 CHF,-CN - 244
4-O,N-C¢H,-F - 256,6 CH,F-COOH - 181
2-H,N-C¢Hy-F -236,7 CF;-COOH -283,2
3-H,N-C¢Hy-F -241,4 CFHCI, -293,8
4-H,N-C¢Hy-F -233.2 CFCl, -337
2-F-Pyridin -236,3 CFBr; -372
3-F-Pyridin -255,1 H;C-CH,-CH,-F -163,3
4-F-Pyridin 261,8 Ph-CH,F - 165
cyHe-F - 170 Ph-CF; -272
cyPe-F -173,5 1-F-Naftalén -251,2
cyBu-F -214,6 2-F-Naftalén - 246,0

Tabul'ka 8.4.56. Interak¢éné konstanty 2JF_C

ZlG¢enina Interakéné konStanty Zlucenina Interakéné konstanty
*J1or-13¢ *J1or-13¢
F-C-C 20 - 61 CHF=CHF Z- 5,9
H;C-CH,-CH,-F 19,5 CFBr=CFBr Z- 35,8
Me,CH-F 22,4 E- 102,5
Cl;C-CF; -43,1 CFCI=CHCl E- 20,0
CF;-COOH 43,6 Z- 53,0
CF;-CN 58 CgHs-F 21,0
F;C-CAC-CF; -57,2 H;C-C¢H4-F 21,1
H;C-COF 59,7 O,N-C¢Hy-F 24,0
Ph-COF 61,0 2-F-Pyridin 37,6
F-CO-CO-F 103,2 4-F-Pyridin 16,1
Tabul'ka 8.4.57. Interakcné konsStanty 3 e
ZlG¢enina Interakéné konstanty Zlicenina Interakéné konstanty
3T 9613 > 913
H;C-CH,-CH,-F 6,7 cyPe-F <15
cyHe-F 5 cyBu-F 19,1
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Tabulka 8.4.58. Najcastejsie pouzivané posunové ¢inidla v NMR spektrometrii

Néazov diketonu Skratka R R’ Kov

2,2,6,6-Tetrametyl-3,5-heptandion DPM, C(CH3); C(CH;);3 Eu, Dy, Gd, Ho, La,
TMHD Pr, Yb

6,6,7,7,8,8,8-Heptafluor-2,2-dimetyl-3,5- | FOD C(CH;); (CF,),-CF; Ag, Dy, Er, Eu, Ho,

oktandion Pr, Yb

1-Metyl-3-fenyl-1,3-propandion BAT CeHs CH;

1,1,1,2,2,6,6,7,7-Dekafluor-3,5- FHD CF,-CF; CF,-CF;

heptandion

2,2-Dimetyl-6,6,6-trifluér-3,5-heptandion | PTA C(CH3); CF;

2.4-Pentandion - CH; CH; Cr, Ni

3-Heptafluorpropylhydroxy-metylén- Eu

(+)/(-)-gafor

3-Trifluérmetylhydroxymetylén-(+)/(-)- Eu

gafor
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Periodicka tabulka nuklidov aktivnych v NMR



