"H NMR spektroskopie

Ekvivalence, chiralita, spinové systémy,
J konstanta, fad spekira



Chemicka ekvivalence

® Jadra jsou chemicky ekvivalentni, pokud existuje operace symetrie,
ktera je na sebe prevadi

® CH, vodiky jsou ekvivalentni diky rychlé rotaci

® Chemicky ekvivalentni jadra maji stejny chemicky posun
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{ vodiky jsou homotopické J




Chemicka ekvivalence
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Ph CHj Ph CH; Ph CHj
Evodiky jsou enantiotopické}
k jsou chemicky ekvivalentni
Moznosti rozliseni v NMR: H OH

» chiralni posunova Cinidla (2,2,2-trifluor-1-anthrylethanol) OOO
» chiralni rozpoustédlo (1-fenylethanamin) @—'—cw,

NH,
OCH,

» derivatizace (Mosherova kyselina) C
COOH

CF3



Chemicka ekvivalence
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{vodl'ky jsou diastereotopické} H \\\\D ?
k nejsou chemicky ekvivalentni Ph “, OH



Chemicka ekvivalence

H \\H O
o |
— Ph -, OH
~ H,N H
.
|
J W] BN A
g 7 6 5 4




Chemicka ekvivalence

Homotopické, enantiotopické nebo diastereotopické?
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Chemicka ekvivalence
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3-methyl-2-butanol v
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Magneticka ekvivalence

Jadra jsou magneticky ekvivalentni, pokud

® jsou chemicky ekvivalentni

a zaroven

@ maji stejné geometrické postaveni k ostatnim NMR aktivnim jadrim
(maji s nimi stejnou J vazbu)

Cl Cl
CHj
mezi magneticky ekvivalentnimi spektra chemicky ekvivalentnich, pritom
jadry se ve spektru neprojevuje magneticky neekvivalentnich jader nelze

J vazba analyzovat dle pravidel 1. Fadu



Magneticka ekvivalence
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Spinovy system

uplna mnozina NMR aktivnich jader, ve které jsou ¢lenové provazani J-interakcemi
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Karplusova krivka
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Karplus Equation
My = Jcos70 - K
J_ =14 (90-180%), J, = 10 (0-90%), K=0

Bothner-By equation

*Jyy = 7T-C05 0O + 50520
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Rad spektra

AX

AB

spektrum 1. Fadu

Jpseudo-prvni fad®

spektrum vyssiho fadu

striSkovy efekt
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Rad spektra

rozdil chem. posunt 0.11 ppm
J vazba 7 Hz

600 MHz

300 MHz

120 MHz J‘b
N




)

Vliiv magnetickeho pole
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Viiv magnetlckeho pole
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Viiv magnetlckeho pole
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Analyza stépeni
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Analyza stépeni

Urcete strukturu a konformaci, zapiste spektrum
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