Sjekkpunkter i strukturbestemmelse

Formel for mettede forbindelser : CnH2n+2. Sjekk for antall DBE: For hver DBE vil formelen reduseres med 2.

En DBE = en ring eller dobbelt binding. En bensenring = 4 DBE. En for ringen og tre for dobbeltbindingene.

Enkle 1H-spektra:

1. Identifiser topper fra solventer (CHCl3 = 7.24, singlett, H2O = 1.56 i CDCl3), etc.

2. Sjekk for protoner som kan utveksle med deuterium (O-H og N-H). De forsvinner ved å riste med D2O. Ofte brede topper og varier i kjemisk skift og kobling.

3. Søk etter ett karakteristisk signal, gjerne singlett, som er lett å identifisere og som integrerer for et kjent antall H. Basert på det, gjør et overslag av antall H i spekteret. Sammenlign med formel eller masse hvis tilgjengelig

4. Estimer antall alifatiske (sp3), elektronegative (sp3) og vinyliske (sp2) protoner.

5. Analyser resolverte koblingsmønstre og bruk størrelsen på koblingskonstsanten. Bruk Karplus-kurven.

Enkle 13C-spektra:

1. Identifiser topper fra solventer

2. Sjekk om antall 13C-signaler er konsistent med formel eller masse. Hvis antall topper er mindre enn det som kreves fra moleylformel, kan det skyldes symmetri.

3. Estimer antall karbonyl, sp2 og sp3 karboner.

4. Bruk kobling eller DEPT til å bestemme realtive antall CH, CH2 og CH3. 

Sett sammen de fragmentene som fremkommer fra spektrene og se om de kan passe med strukturformelen. Forkast de strukturene som åpenbart ikke spasser. Stemmer kjemisk skift med det beregnede verdier ? Passer koblingsmønsteret med strukturen ?

