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For mer utfyllende diskusjon, se leereboka.

Oppgave 1

a)

b)

Karbonylstrekkefrekvensen til natriumbenzoat vil vere lavere enn for
benzosyre. Delokalisering av mt-elektronene ved konjugasjon minker
dobbeltbindingskarakteren i C=0. Dette gir en lavere kraftkonstant og
dermed en lavere frekvens. (vil ha to karbonylstrekkefrekvenser for
natriumbenzoat; antisymmetrisk og symmetrisk)

IR, '"H NMR og °C NMR.

IR: Ut av planet bgy for aryl C-H
'"H NMR: Jorto ~ 8 HZ, Jipeta ~ 2 HZ, Jpara ~ 0 Hz, kjemisk skift
C NMR: Kjemisk skift

To kjerner sies 4 vere kjemisk ekvivalente dersom deres elektroniske
omgivelser er de samme (symmetri eller “tilfeldighet”), dvs de har samme
verdi for det kjemiske skift.

To kjerner sies & vere magnetisk ekvivalente dersom de er kjemisk
ekvivalente og kopler likt med alle andre kjerner.
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1: A og A’ er kjemiske skift ekvivalente, men ikke magnetisk ekvivalente.
(det samme med X og X’)
2 og 3: A’ene (og X’ene i etylbromid) vil veere magnetisk ekvivalente.
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i) Ved 4 fjerne kopling til ‘H forenkles spekteret, vi far singletter.
Intensiteten til signalene vil pavirkes av NOE. For molekyler med

molekylvekt i stgrrelsesorden opp til noen f& hundre vil vi ha
positiv effekt.
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Ut fra MS: Fordelingen for 196/198 indikerer at et svovelatom er tilstede i
molekylet.

Elementanalyse + MS gir: 10 C og 12 H. Dvs vi har 32 enheter igjen, 2 O
passer bra. Det gir fglgende molekylformel: C;oH;,0,S. Antall
dobbeltbindingsekvivalenter: 5

UV Agas: 208 nm Emaks 9081 }
250 nm 5056 konjugert system

IR:  Overkant av 3000 cm™: umettet C-H strekk
Underkant av 3000 cm™: mettet C-H strekk
1735 cm™: karbonylstrekk

'H NMR:
5H i aromat omréadet, dvs monosubstituert benzen
CH,CHj festet til et el.neg. atom: O
CH, som ikke kopler og kommer ved relativt lavt felt: festet til S?

C NMR:
169,4 karbonylkarbon (ester, syre)
134,8 til 126,7: 1 x CH, 2 x CH (x 2 pga symmetri) og 1 C:
monosubstituert benzen
61,3 CH, festet til O
36,4 CH, festet til S?
13,9 CH; festet til CH,O

Dette gir fplgende muligheter for struktur:
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U t fra MS: topp ved m/z = 109 stemmer bra med struktur A.

'"H NMR
-3 74-1773 2H  multiplett
T3 =1 3H
7 4,07 2H  kvartett Juu=7,1Hz
5 355 2H  singlett

8 1,13 3H triplett *Jyn=7,1 Hz
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(IR: 1584, 1482 cm’™ benzen, 741, 691 cm”: monosubstituert benzen)

Oppgave 3

Ut fra MS: Fordelingen for 132/130 indikerer at et kloratom er tilstede i
molekylet.

Elementanalyse + MS gir: 7 C og 11 H. Det gir fglgende molekylformel:
C;H,,Cl. Antall dobbeltbindingsekvivalenter: 2

IR:  Overkant av 3000 cm™: umettet C-H strekk
Underkant av 3000 cm’™': mettet C-H strekk
1666 cm™: C=C strekk?

NMR:
HC=CH, hvor de to H kopler med hverandre og den ene kopler med 1 H
i tillegg mens den andre kopler med en CH, (Ut fra
koplingsmgnster/COSY) Signal ved ca 3,5 ppm: CH, festet til Cl som
kopler med en CH,. (som er den som kopler til CH=C). Dette gir
fglgende:
CH-CH=CH-CH,-CH,CL.
Har igjen 2 CH,
Ut fra °C og '"H NMR: 1 karbonsignal og 2 signaler som tilsvarer 2 H
hver. Dvs at karbonsignalet ma stamme fra to karbonatomer (ser at disse




[image: image5.jpg]H’ene og C’ene hgrer sammen ut fra HMQC). Ser ut fra COSY at disse
H’ene kopler med hverandre og med CH.

Dette gir fglgende strukturforslag:
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Tilordning:
Atom 8 (ppm) Mult. J (Hz) Int. & (ppm)
'H NMR C NMR
la,2a 0,3 m 2 6.9
1b, 2b” 0,6-0,7 m 2 6,9
3 1,3-14 m 1 14,0
4 5,0-5,1 dxd J45=15,3 1 137,8
J4_3:8,6
5 5,4-5,5 dxt J54=153 1 123,6
J5_6=6,9
6 2,4 m* 2 36,2
7 3,46 t, J1.6=7,1 2 448

*Sannsynligvis vil de to H’ene som ligger pa samme side av syklopropanringen
som dobbeltbindingen komme ved et lavere felt enn de to H’ene som er pa
motsatt side av syklopropanringen (anisotropi).

*Koplingen mellom 6 og 7 og 6 og 5 er tilfeldigvis like, J=7,0 Hz. Dette gir en
kvartett som er splittet opp i dublett pga long-range kopling til 4.
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(IR: CH, i syklopropan, C-H strekk 3082 cm™)




