Svenda—Paruch-Maier Analyza produktl organickych reakci Organickd Chemie Il
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=  mozny vznik (smési) tfi rdznych produkt(

» analytickd metoda, umoznujici identifikaci téchto produktd?
(idedlné: rychle, malé mnoizstvi, ve smési)



Svenda—Paruch—-Maier NMR spektroskopie Organickd Chemie Il

= spektroskopie je obecné zalozena na interakci hmoty s elektromagnetickym zarenim
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v NMR jde o absorbci radiofrekvencnich vin magneticky aktivnimi jadry ve vysokém magnetickém poli
1H, 13c’ 19|:’ 31P, 15N, 113’ ZQSi, 27A|, 105pd' 195pt



§venda—Paruch—Maier Zakladni NMR parametry — Chemicky posun Organickd Chemie II

= Chemicky posun je velmi dlleZitou kvalitativni velicinou — na kazdé jadro pUsobi okolni
jadra a elektrony svym magnetickym polem (stinéni) - strukturni informace
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= Efekt elektronegativity na chemicky posun methyl skupiny:

Li H | Br Cl F
H)V’Fr' H/k{_'[' H/L“’F'ﬁ H/L“,’_r' H/L“,’h H)V’ﬁ'
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n
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odlisna elektronegativita -> odlisné stinéni H -> rozdilny chemicky posun

— chemicky posun odrazi elektronické a stereochemické jevy, intra a
intermolekuldrni interakce (H-vazby, -t interakce, interakce s rozpoustédlem...)
-> zavisi na pouzitém rozpoustédle
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Svenda—Paruch—-Maier Priklady k reseni Organickd Chemie Il
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Svenda—Paruch—-Maier Zakladni NMR parametry — Chemicky posun Organickd Chemie Ii

= 13C NMR chemické posuny
13C ~ 220 ppm:

c=0 Aromatika,
-2V konjugovape alkeny Alifaticke CH,4
ketonech ﬁ Olefiny CH,, CH
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C=0 v kyselinach,

aldehydech, esterech Uhliky v sousedstvi

alkoholu, ketonu

= Efekt elektronegativity + stinéni elektrony na chemicky posun methyl skupiny:

Li H | Br Cl F
H/I“ﬁ' H)V,’I* H)V,’I* H/I“,’J,* H/I“’ﬁ' H/I“’ﬁ'
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Svenda—Paruch-Maier Zakladni NMR parametry — pocet signalti/intenzita Organickd Chemie i

Pocet signall ve spektru odrdzi symetrii molekuly — rozliseni isomerd apod.

H
i vsech 6 atom H i C je ekvivalentnich — ztotoZnitelnych operaci symetrie -
pouze jeden signal v 1H i 13C spektru
H
H
O zavedenim substituentu na jadro se snizi

H O

H H )k H OH symetrie a pocet aromatickych signal bude 3 -
Cl . m ortho, meta, para a jejich integralni intenzita v

H H AICI, H H poméru 2:2:1

H PH

Br O Br
H H ACI H H zavedenim druhého substituentu na jadro se

- opét zméni symetrie a pocet aromatickych

H H AICl5 H H signall bude 2, v poméru 2:2 - 1:1

) @)
3 !H signaly

Br O acylaci do ortho polohy se opét zméni symetrie
H a vSechny polohy jsou chemicky a magneticky
neekvivalentni - pocet aromatickych signalt
H bude 4, v poméru 1:1:1:1
H

Pomoci IR nebo MS velmi obtizné ¢i nerozlisitelné
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=  Urcete strukturu neznameého vzorku za pomoci MS, IR a NMR
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Svenda—Paruch-Maier Priklady k reseni Organickd Chemie Il

=  Urcete strukturu neznameého vzorku za pomoci MS, IR a
NMR
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= ~ 1700 cm vibrace C=0



Svenda—Paruch-Maier Priklady k reseni Organickd Chemie Il

= 13C NMR spektrum

= 2 xC-alkyl
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ppm
= C=0 (karboxylova skupina, "= C-O skupina
ester, anhydrid, amid)
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= HNMR

izolovana CH,
skupina

Integration
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Svenda—Paruch-Maier = NIMR spektroskopie-shrnuti Organickd Chemie Il

Nevyhody Vyhody
= relativné velké naroky na prostor = nedestruktivni
= vysokd pofrizovaci cena = v kapalné i pevné fazi

= relativné vysoké provozni naklady detailni strukturni informace

= ¢asova naro¢nost méreni/interpretace dat studium dynamickych procesl

= njzka citlivost

= (8950 NMR - Strukturni analyza
= (5320 Fyzikalné chemické zaklady

NMR
= (C6770 NMR Spectroscopy of
Biomolecules

= (7998 Zaklady experimentalni
NMR




