c 9
Chiz 1 139,8 M
2 jm_m mw ww
3 155,
s 1125 S a3
18 5 1204
& 121,8
7 214

Strukturaufklirung mit instrumenteller Analytik,
iie computergestiitzte, sollte auf mbglichst viele Me-
a zuriickgreifen. Die Zielvorstellung hierbei ist aus
:messenen UV-, TR-, NMR- und MS-Daten mit Hilfe
ymputerauswertung direkt zu Strukturvorschligen zu
ien. Das| bedingt Programme, die nicht nur auf Da-
sen zuriitkgreifen konnen, sondern auch die auf Lo-
1d Empirie aufgebauten Kombinationsprozesse des
tikers itbernchmen. Die automatische Konvergenz
i Huaomwm_ﬂuﬁm ist allerdings hochstens fiir relativ ein-
mﬁawﬁcﬁﬁogoﬁso zu erwarten; bei komplexeren Fil-
- der Diglog mit dem Analytiker, die halbautomati-
LOsung anzustreben. Fir die instrumentelle Analytik
et sich hier eine neue, vielversprechende Perspektive.
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5. 'H- und "*C-NMR-Daten exemplarischer Vertreter der wichtigsten

Verbindungsklassen®
Alkane CHs
|
CH, CzHs H3C—CHa—CH3 HaC- CHy —~ CHy; —CH;5 HiC—CH—CH3
-2.3 85 BO B3 130 248 245 233
0.23 0.86 091 1.33 090 123 088 177
Methan Ethan Propan B Butan 2-Methylpropan
{Isobutan)
mxm A_“Iw \oxm
Imolm,om%_.; H3C—CHy— CHp—CHz—CHa—CHy— CHz—CH3 Iwnlom_ozminq 255 153
274 CH, B7 228 321 285 e ﬁ_u_._.m sos CHs
093 088 ~1.27 ~1.27 ~127 = 0 28
- 233
2.2-Dimethylpropan n-Octan 2.2 4 Trimethylpentan
{Neopentan) {Isooctan)
Alkene .87 579
“TH o RS m.ﬁm/ A mwmwx%/ .
HaC==CHg 135 C=C 1405 %2 C=C . C==C 1264
123.3 Lt Cho—CHy e Chs W s
528 & 274 134 04 8
200 1.0 : 160
Ethylen 1-Buten (Z)-2-Buten (E}-2-Buten
133 171
Wl S el fHs s HC S
480 xmnu\n/ 2%.2 \o Hm N \n Ho/
1418 CHy “10, ' faisen, B3, 204 HyC 1235 “op,
‘ 186 iRt
5ag
2-Methylpropen 2-Methyl-2-buten 2,3-Dimethyi-2-buten
. 20.3
485 538 RRE 520 1.97
AA . Hoof I/ Hs
3.2 C=C138.2 1165 C=C 1371 H 130 C=C 143.8 H
H CHa—CHy—CHy—CHa— CH,—~CHa q e=d W e=d
505 332 284 283 32 220 130 Sty I
206 13 13 33 13 tg ‘ H H Hs
1-Octen 1,3-Butadien 2,3-Dimethyl-1,3-butadien

* Die schiwarz gedruckien Zahlen geben die 5-Werte der 13C-Signale an, die griinen Zaklen die 5-Werte der ' H-Resonanzen. Die meisten
»..bmwvmw beziehen sich aul Messungen in CDCl, oder CCl, mit TMS als internem Standard. Anstells dss Dezimalkommas wird in dieser
Ubersicht der Punkt verwendet, der sich bei der Angabe von chemischen Verschiebungen allgemein durchgesetzt hat.
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Alkine
HCECH  H—-CEC—CH; HiC—~C=C—CHy  HyC—CS=C—CH,— CHy— CH,— CHy—CH, HC— C=C—CC—Ch,
73 180 ggg 782 19 08 s 25 MB7M5 184 285 34 227 U5 39 720 647
180 180 168 175 21 14 13 13 08 184
Acstylen Propin 2-Butin 2-Octin 2,4-Hexadiin
Allene
Iun/
HiC=C=CH, C=C=CH,
735 206 201 139 2 725
o7 185 145
Alien 3-Methyl-1,2-butadien i
Cycloaliphzalische
Kohlenwasserstoife (Monocycien)
Cyplopropan CsHg -2.8 G.22 Cyclohexan CeHiz 269 1.44
Cytlobutan CaHg 223 1.98 Cyclooctan GgH,s 288 1.54
Cyclopentan CsH.p 258 1.51 Cyclododesan  C,,H,, 23.8 1.34
22,8
23 085 ww.wG
H. 5 “ogg ’
320 : HC 415 H
358 27—
0817 55 H- “~CHy
266 09-19 339
28
Meshyicyclohexan ¢is-1,3-Dimathyleyciohexan trans-1,3-Dimethylcyclohexan
‘H 1048 1308
5.8l 1334
1504 \I v H D ¢ H 6.50
314 H— i T !@mum 1330
Y mmmm 6.8 321 Nm.mlz‘ L H 228 ,..N.mrxf y H 5
‘ =19 27 90 200
Cyclobuten Methylencyclobutan Cyclopanten ) Cyclopentadien
297 288
~13 311 307 a7 21 3
222 WH H 74 HYH M /58y 214 oM H 275y
=g, oy 35, K I H o m..mmfx sy
H 1274 i 1330 126.0/126.8 23 s
23,0 - 2.8 H ts 589 SHH 505 223 H
185 Ky ~165 4 5.0 28,5 ; H133
q R gy H 28 155 H 615
254 250 240 H N%m
196 ~18 11-256 23
Cyclohexen T-Methylcyclohexen 4-Vinyl-1-cycliohexen 1-Ethinylcyclohexen
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281
15 Ny
Wy H
262
& H 131.5 H
5 28.8
H H 58 S
255 H 5 M B5a Ha7p H
21 238 587 240 134.1 1233
H H H oM H 123
H H H H 500 528
130.0 1285 1264 1757 1298
5.56 554 587 570 508,
™~ Cycloocten 1,5-Cyclooctadien 1 .3,5-Cycloactatrien Cyclooctatetraen Cycloheptatrien
¢ 29.7 2
! 157 25 12 :
! woH 2 A H 1827
, " 1520 H 805
i 345 58 H H
| 18K ‘ kX
! a8 H :NM H H 71
L0 H gy > 1163
Cycicoctin 1,5-Cyclooctadien-3-in {E,E,E}1,5,9-Cyclododecatrien

Bi- und Polycycien

045H 330
| im0

-3.0

ﬂ A s

Bicycle[1.1.0]butan

Norbornan
{Bicyeio{2.2.{jheptan)

ol
o
Hi

1,2-Dihydropentalen

cicHy),
283
: 323
Ci{CH.} .
w3 o° 118
fHaChsC CICHy s

Tetra-t-butyltetrahedran

A.mm_._.a.m: 107
7 H 1.57
135.2 248
I -
-oosmt Hohow
2.83
Norbornen

(Bieyclof{2 2.13hept-2-en)

W5 ;o HEE 33
ssz 28 B0 317
I I
51zl L
w2l H 208 477 H 1817
Py yoA09 3434 H 53
%39 1553
ook H oy
ma  u20 W7 270
618 681 584 657

1.5-Ditydropentalen

H
473
404

Cuban
(Pentacyclo[4.2.0.
025 038 §%]octan)

78.2

185 H M

7
H oy

50.4
143.2
153 5.66

Nerbornadien
(Bicyclo[2.2.1]hepta-2,5-dien)

H 474 H
H 183(AB] 379
H 1e
134.8 H 285
H -
6.08 ®E 19
202
anti-Tricyclof4.2.1,1*%]- Adamantan

deca-3,7-dien
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dromatische |
Kohlenwasserstolie :
1401
% 1368 X 1371
- OO 1260 7.92H QO H s
H 1285 1337 § 730 g0 s
7.26
i28.0 180 e
7.66 7.39 m.mm
Benzol Naphthalin Azulen [
1318 -
PC0D |
25.3 N Q 123.2 '
H H
T e el
y 127,
1261 1262 ve6
191 83
Anthracen Phenanthren Triphenylen
1377 4.2 188 CHy 2] 150.9 SHs
1255 W, 213 1258 / 261 I 1257 L
17 I[Ab\o:w 232 oeH nmumlm_mm. 708" ST 705" =
2és N P H H 281 121 HoW O W R G
7i7 o 785 WBO 1286 1268 1283 1254 Yy
: : 720 2 718 713 718 7.8
Tofuol Ethylbenzol Isopropytbenzol t-Butyibenzoi
1289
105 .
i 128.1 cH
261 95 H 57 o IS a2 ® . 188
H CH; H,C | CH, HsC CH
705 Nz 5 226 209 223 2.20
q 1364 HiC % CH3 278 127.4 1323
CHy 1345 H 878 Ha CHy :
CHj CHjy
1,2-Dimetpylbenzot 1,4-Dimethylbenzol 1,3,5-Trimethylbenzol Hexamethyi-
{o-Xylol) {p-Xylol} {(Mesitylen) benzet
! 1224 13751 .
i27
78w 1283 H Lezc—n 278 W4 &
725 846 783 - H 1200 B
H H ® 3 H o H 703
1285 1263 1288 1323 1289 126.8 - _
723 732 T2 T4 T8 T4 '
Btyrol Phenylacetylen {E)-1,2-Diphenylethylen 1Z}-1,2-Diphenyiethylen
(£-Stliben} {Z-Stilben) :
1617 %3 :‘“:. !
3 4 !
277 AT 262y N o A v 1258 Q._an_._ulA v . :
136 o ~723 21 ~715 275 i
HloH H H 3o B oH o .
i29.2| 1278 1285 1280 1283 185 :
T4y 63 ~723 ~723 ~716 ~716 -y
Diphenyl Diphenylmetharn 1,2-Diphenyiethan '
|

|
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19.2
ﬁm_.m n:m.mm 1274 267
31340 4 H
26
1284 A H s BT S s 24
O 1352
Sy
126347 hmi] HS3 1243H” gl Hiumg
H H H H
1283 1262 1278 1272
72-80 72-80
1-Methylnaphthalin 2-Methylnaphthalin
1202 1321 125.5
750 ggy 701 285
H 285
1261 H Hy
. 1294 H
Hazs 128028 me 5o " a8
1258 W 209 1245 A6 H1S0
anp 7 Thaz 2 H
=7 S 137 RN f
H H H H
5.2 136.8
e B2 tag 391
=712 ] Ten 3B
Indan Inden Tetralin
Heterocyclen
0 H o gag o 143.0 o B 678
H . H 375 W A T42 %I an
Y 385 H 10e.9
H 258 H 26.5 H .
1.85 §.37
Oxiran Tetrahydrofuran Furan 1,4-Dioxan
{Ethylenoxid)
O
s H 3z o//m\\z 512
{ WT_ 28 { WI 3m
H H 228 -
EIRA -
H o 7y H 2.23
Tetrahydrothiophen Suifotan
(Ethylensulfid}
147 0 o
S,y %8 122.8 1251 1205 A
o 703 Mo S Oy 248 700 HegSs H 570 Py
126t {1390 ﬁ L 66k
H 126 : 15.4
708 a4 T Mgy 1292 ‘_n_._u >t H ﬁm.m_m
i 872 sm P75 Thiophen-1, 1-dioxid
Thicphen 2-Methylthiophen ) ilophen-1,
3-Methyithiophen {nicht isolierbar!)
’ a
213
H ‘ i H CH;
! Hoo47 | [
N N i 4 8.0 n b osiz o ea
NVA\I 287 o S ALN\_._ 6.52 nm 2% ﬁ wa,mm
- H
B N 2T W 1077 p 284 N sy
& 5.05 L ¥ B 280
26.4
in t4
(Ethylenimin) Pyrral N-Mathylpiperidin Morgholin
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1036 os.0
1724 132 1047 5n 629
B H H H H
ZIMI 14 w55 623 B 0/}\01 n7 IOI»\,J\OI 10.5
! <2
yA Sy 220 z,z, HTEZ ST R 28 T2 w0
1362 ) 134 h 755 NN N
77 H H H Y oo
Imjdazoi® Pyrazet® 3,5-Dimethylpyrazo!® 3,5-Dimethylpyrazol-
nydrochlorid (DMSQ)
o} 34 138
148.8 } 19 286 126 158.0
N_H eS8 N W85 o CHa—CH3 H 9.5
”. | r\/ i 8.36 ; 1 ~TiEa.L -
e
H12E H 1258 207 H H 1218 H
H ' H - 13 H 729 To214 H
1257 250 1351 )
775 746 776 878
Pytidin . Pyridin-N-oxid 2-Ethyipyridin Pyrimidin
199.2 1273
131
805 1481 7.87 1285 mww
1292 g ! 150.0 1270 H T_ B2.2 H "
76 H | H 88 780 H 915 130.3
*ﬁ ZJ A _* oY z./ H 8l
128.3 H P " 120.8 130.] " P - 1427 z\).
743 i) 757 84S
H|H H 4 H 1640
127.6 1280 1357 126.2 1355 1202
7.58 800 A A
Chinoiin tsochinolin Phenazin
1205 Em.wm
15514 W21 U284 H
.7 ws] 845 H N 73.7
H Y N H 470
700 N 1261 N 1479
H i /VI.I -
n9E N 723 \_/z\h N .68 NN
Ho T fmsst sza BN In/
"o 899 1548 H
40 Hexamethylentetramin
Indol Purin {Urotrapin)
Halogen-
Verbindungen® - o
|
HaC -~ CH,F HaC—CH20t HaC—CHLBr HaC~—CHy ! HyC—CH~~CHy—CHs
133 ‘Lm.o 175 387 190 268 218 03 250 682 338 11
124|438 133 347 1.66 337 1.88 318 150 394 170 103
Fluorethan Chlerethan Bromethan todethan 2-Chlorbutan
* In Pyrazol und Imidazal findet ein (im Sinm der NMR-Zeitskala) schneller Protonen-Transfer zwischen den beiden N-Atomen statt, was
die Symmetrie der Systeme erhoht.
? Zu den halogensubstituierten Methanen s. Tab. 3.7 (8. 98) und 3.25 (5. 138).
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Br 938 H H 533 cl H
. 3.3 N f N/
HyC~CCH, . 116.0 £=C 1249 t=C
A 182 V2 SN
622 CHa : H [a} Hee ¢
543 540

2-Brom-2-methylpropan

tert-Butylbromid) Vinyichlorid {E}-1,2-Dichlorethen
H3C—CHBr2 CHCl; —CH,Cl Br—CHy—CH;—C,H,Br
34,2 391 704 501 336 318
257 588 577 388 3457 205

1,1-Dikromethan 1,1,2-Trichicrethan 1,4-Dibrombutan

I
Q/nln p
ol P
1259 ti2g >0

1,1-Dichlcrethen
FaC—CFR—CF—Fs
1185 1088 M4

Dodecafluorpentan
(Perfludrpentan)

4 H 130.8 1378
255 528 1318 1283 )
CH,Cl
~16 H B 417 oy mem 12" e
H H - i
260H H 278 H H H o H LS
..._,m ....M.o 1288 1254 1285 1288
: 734 756 722 722
Bromeyclohexan Trifluormethylbenzol Benzyichiorid
1636 . 134.9 4
1261 F 1265 H ol 1287 Em 27y mrm.
706 o 122 d 726
H H H H H H H H
294 N4.Z 1295 1287 129.8 134 1298 1372
726 700 ™3™ 135 718 Tah W05 755
Fiuarbenzol Chlorbenzo! Brombenzol lodbenzo!
Alkchole, Phenole
q_.._._u n._;.Iu
CH30H HaC—CHa0H H3C—CH,—CH,0H HaC—CH~—~0H Imolﬁ_uﬂ,.OI
50.2 76 570 M8 268 B43 , 251 834 NI Ch, B84
3.38 118 3.59 0892 155 3853 i16 394 122
Methanot Ethanof Propanol Isoprepanel tert-Butanol
OH

HO~CHy —CHz ~-0H HO—CHy—CHy—0—CyH, 04 Ci—CH,—CH,—0H

|
HaC—CH—CHy— CHyOH

673 6.6 728 465 629 269 693 448 B32
358 ~37 ~37 ~375 ~375 123 403 1658 380
Ethylengiykol Diglykol 2-Chtorethano| 1,3-Butandiol
5.60
I/ \I
HO~—H, —CHy —CH—CH; —OH = HOCH,—C=C—CH,0H
621 204 HOCH, 'B0CH,0H 503 B37
367 186 59.5 423
410
1,4-Butandlol (Z)-2-Buten-1,4-dicl 2-Butin-1,4-dicl




178 Kapitel 3 Kernresonanz-Spekiren
82.0
H 1 OH 140.8
CICH R, m“...,.mc u CHy mm.mm 2 H / CHaOH
483 (643 "y H ~73 i
2 28" Maan W S
15 15 1282 126.8
- ~73 ~73
Pentaerythrit (D,0) 1-Methylcyclohexanal Benzylalkohol
1235
7.38
A H 1554
26 Hal - o= S-on 268 1 T
&8 1561 1505 . 7s3 &
i H ¥ [
1300 187 170 iz HTONTTH yagy
116 B70 570 835 8.55
Phenol Hydrochinen 3-Hydroxypyridin

Ether {&cetale, Orthoester)

HaC—CH2—QCzHg
146 652
116 338

Diethylether
T
HiC—0— m1o_._m
504 738|CHy 28.2

3.20 149

tert-Butylmethylether

mun Hs
Hal—~CH0—CHz—CH3

188 28% 806 153
13 &7 3547365 12

Acetaidehyddisthylacetal

H3C—CHy—CHs—0QCaH7
Wy 240 732
084 157 340

Dtpropylether

150.2
120.7 H £ 0-CH,
684 54.7
H H 378
1285 14
717 580
Anisol
At
H—C—0—CHy—Chy
129 Ao %5 152
514 38 122

Orthoameisenséuretristhylester

HaC
\

FH—O—CHICHg);
243 692

Myl
[T

365

Diisopropyiether

1576
123z H ol@
703
H H
288 199
20 757

Diphenylether

CLOCH, ),

210

504
33

Tetramethoxymethan
{Crthokonlensdure-
tetramethylester)

Nitro-Verbindungen, Salpetrigséureester

HaC—NG,

81.2
428

Nitromethan
\
H3C—CH—CH;

208 788
1.56 465

2-Nitropropan

H3C CHz — NGy
23 8"
iz 429
Nitroethan
a0
134.5 H £ vo,
76
H W
1283 1282
76 g2

Nitrobenzol

Iun/

/

HyC—-CHy —CH, ~NO,

nz 220 783
W02 205 438

1-Nitropropan

CH—CHz~CHz—0—N=0

HC 255 382 658
485465 484

5
:95

isoamyinitrit
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N Amine

: HaC—NHz HaC— CHz — NHz
. 83 180 368

! 247 140 27

H Methylamin Ethylamin

[HsE—NH; | ol

U4 10,0}

283
) Methylaminhydrochiorid
- 366

248 Imﬁ/ \an
5 N—CHz—CHz —N
J/ N

! H 520 H
! 270

N, N -Dimethylethytendiamin

%34
7
23 CHz Nz
463
H H 372
1283 1268
12 .72
Benzylamin
602
167 H NH—cry
68 302
H H 2.78
1222 1123
70 65
N-Methylanilin

HaC—CRz —NH—CoHs HiC—CH, —NIC;Hgl:

154 441 728 &5
110 264 .00 254
Diethylamin Triethylamin

_Imnlmﬁrmr jorr

54.3 {D;0)
318
._.m:.m_.:m.ﬁ_._smaﬂ:o:_‘,canw__ona

+ e
HO—CH,—CHy~NH, [HO—CH—CH; ~NICH;}5 €L

84.2 448 566 683 548
368 288 401 351 321
Ethanciamin Gholinghlorid (D,0)
%27 _w_.w
190 [ 118.9 _
ag M NHg 2 H NH—NH,
H H H H
2B B! 1260 1120
700 852 715 686
An Phenylhydrazin
147.7 158.8
a.11 H 149.9
H N _‘ NHz ) MNH Tgiao
o ~ |
traz H " 1085 mas-T . How0g4
&60 H 570 NHz 5.46
137.5
Thi

2-Aminopyridin . 4-Amincpyridin

Schwefel-Verbindungen

HaC = CHz—SH HaC —CH; —SCoHs H3C—CHp —0—S0—0C,Hs HaC—CH,— 50,0t
205 212 158 265 154 583 81 B2
130 244 125 249 133 408 158 363
Ethanthiol Biethylsulfld Diethylsuifit Ethansulfonsdurechlorid
HyC--SCHy HiC—5—5CH; H3C—S0—CHs H3C—50, —~CH3
_ 82 220 408 . 126
2% 243 ze2 301
Bimethyisulfid Dimethyldisulfid Dimethylsulfoxid Dimethylsulfon
- 132.3
: 130.5 138.4 76 1435
H3E—0—50,—0CH, 1252 H LS HaT—5 - H 1248 H S05H
580 %0 5.5 70
400 H B 247 H H HoH
1287 1281 1265 1786 1288 1263
2 72 7271 ~I5 ~BO

Dimethylsulfat

Thiophenot

Methylphenylsulfid Benzolsulfonsdure
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Phosphor-Yerbindungen

HaC—CHp —P {Cabel,

0.3
0se

19,

127

Trietivlphosphin

ByC—CH—0—P{0C; M5l

174 58!
128 391

Triethyiphosphit
{Phospharigsduretriethylester)

785 T2
H= Y £ P CeHely
H H
1284 1B36
72-78

Tripheny|phosphin

H3C—CH, P {C;Hg )G
8% 278
D38 156

Chior{diethyl}phosphin

o
il
H3C—CH,—0~P10C,Hl,

158 634
130 412

Triethylphosphat

HyC—CHy ~~PCly

72 382
085 182

Dichior{ethyl)phosphin

(Phosphorséuretriethylester)

1327 0

(]
132.0 _._I.Aw. N%Im:n Hsl
278 2Rty

H H
1285 1322
~75 178

Triphenylphosphinoxid

1504 O

il
1255 IID\lolEommImr
~7 25
HoH

1297 1201
~7.25 ~725

Triphenylphosphat
{Phosphorsduretrishanylaster)

Aidebhyde
162
o 203
O e 512 132.0 0
A 7 Hy \ \_._ 175 7
xunfnﬁ 9.9 Iwnlnxmlo_._wlofmg.m 1537 L=C 1349 S H CHz—C, 1993
U8 H 133 157 47 H gg7H  ©=0 w9, Ham
720 ge0 099 152 242 980 Ho 34 191 a7
_ 948 213 -3
>nm$_amr<a Butanal F)-Crotonaidehyd Phenylacetaldehyd
¥
290 1535
U 1525 oo
1364 TUH CH=0 1533 o
LT - MO Tad s 1348 i 1273 37,
4 /! 285 4 - e . 1371
a2 H— Yecligo o oloﬂmm.m 778 H ~ 182.8 718 H H o 7gs
Y o a1 Hees : IMVN\ L L
H o« ~gis M T 281 B Husgg L s
1288 1295 722 778 - :
749 785 1280
Benzaldehyd (E)-Zimtaldehyd Thiophen-2-aldehyd Thiophen-3-aidetyd
Kelone
2 0 Q CH; 0 CHy gag
P W i o o1
5 &) HyCC—CH, ~CH, HyC—C--CH—CH, HyC—C—CZCH, Nwmm
R i .
1065 2088 205 W63 /2 70 N 2123 413 178 245 22BCH,
209 213 247 105 X< 257 10 21
Aceton| 2-Butanon 3-Methyl-2-butanon 3.3-Dimethyl-2-butanon

{Methyl-athyi-keton)

(Methyi-isopropy!-keton)

{Pinakolon;
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Q 0 OH 180
T il 2080 A
FyC—C=CH, H3C—C—CH—CH; £=C on
I 13
1156 8% 23 23 22 7B 194 K| ['co—cn, B
243 220 522 138 27 1332 -
: 588 618
1,1, 1-Trifluoraceton 3-Hydroxy-2-butanon {E)-3-Penfen-2-on
(Acetoin)
- 76
487 151 ¢
150.6 1295 2Z4NH \ 169
70 176, K \LH.
235 a8, 2085 H, H &0 2221 N o
0 18 Z0 H 7 1995 144 H
H H 253 176 H—f W15
220 7 § H HARH 21— 415
2027 F 559 255 HM 104 24 HA 3n 1408 32 Himg
206 ~18 2.2z 1.4-27 261
Cyclopentanon Cyclohexanon 2-Cyclohexenon Bicycla[2.2.1]hepian-2-0n
(Morcampher)
_nw m HO. . O _mm._cm m
H40—C—C~CH, uHM 1347 H c-C
232 1977 HO 0 ~15 y Iu?.m
213
RS 1289 1287
~7% 788
2,3-Butandion Quadratsiure Benzil
(Diacetyl)
o} o}
ey Vs I Mi
LCH—Cams s ~ HyC—C—CH, —CH,—C—CHy
HaC® 582 CHe 296 2069 70
EL 22 72
217 -

Acetylaceton
(2.4-Pentandion}

2,5-Hexandicn

0 1343 1383 4 ﬁmo
i 1268 7 I AHV
H;C—C—CH; H 72 _wm.wm H ) 6 1987 a,w..w A c
290 2060 557 ’ . 182
255 a7 HH Ho W S %8 Hoo
ﬁm,w ﬁ.w.mm 1281 1281 1282 130
ke~ 740 79 78 773
Phenyl-2-propanon
{Benzylmethylkston) Acetophenen Benzophenon
Chinone
0
187.0,] 44 1384 0
1318
6.78 o ; H
80,2
1387 Sl OQ
H 2 1337 4 4y 1385
709
0 o T g sy O3
130.8 262
B34 3o

p-Benzochinon

o-Benzochinon

1,4-Naphthochinon
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&. Kernresonanz-Spekiroskopie anderer Kerne

6.1 "F-Kernresonanz-Spekiroskopie

*9E, das einzig natiirlich vorkommende Fluor-Isotop, hat
eine Kemspin-Quantenzahl von 1/2. Die relative Empfind-
lichkeit ist etwas kieiner als befm Wasserstoff (s. Tab. 3.1, S.
68}, der Resomanzbereich jedoch wesentlich breiter. Fir
Kohlenstofl-Fluor-Verbindungen erstreckt er sich iiber 300
bis 400 ppm; bezieht man anorganische Fhior-Verbindun-
gen ein, 80 ist er noch vrn den Faktor vier breiter. Bef der
Abschirmmg hat der ,,,..~Term besonderes Gewichit. Als
Referenzverbindung zur Festiepung des Nullpunkts der é-
Skala ist Trichlorfluormethan {CFCl;) am gebriuchlich-
sten. Signale bei hoherem Feld erhalten einen negativen,
Signale bei teferem Feld einen positiven 6-Wert.

Durch '°F,*H- und/oder *F'*F-Kopplungen sind die
1*F-NMR-Spektren organischer Fluor-Verbindungen oft
sehr linienreich. Dz die Quotienten 4v/J jedoch meist groB
sind, hat man es fiberwiegend mit Spektren erster Ordnung
zu tun. Einen Uberblick fiber typische 1*§-Absorptionen
und **F, "F-Kopplungen geben die Tab, 3.42 und 3.43. (Die
YoF, 1H- und F, **C-Kopplungen wurden bereits in den
Abschn. 3.4 bzw, 4.4 abgehandelt, 5. 5105 und 143)

Als exemplarisches Beispiel einer !"F-Resonanz sei das
Spektrum von 1,1,2-Trichler-1,2-diffeor-2-iodethan {189}
besprochen {Abb. 3.74).

Bei Raumtemperatur erhilt man ein AB-System, wobei ins-
besonders die Linien im B-Teil stark verbreitert sind. Diese
Signale entstehen durch Mittelung {iber die drei Rotameren

18%a, b, c. Bei —50°C ist die Rotation nm die (C—C)-
Bindung eingefroren, und man erkennt drei getrennte AB-
Systeme. Die Intensititen entsprechen der Population der
Rotameren.
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