KJM3000 V-09 Løsningsforslag
Oppgave1.
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a) Vi ser fra det kjemiske skiftet til metylgruppene (2,5 ppm) at dette er en symmetrisk forbindelse;
altsa er det bare 4 og 5 som er aktuelle av forbindelsene vist i figuren. I det aromatiske omradet far vi en
bekreftelse pa dette ved at vi har et typisk AX, system med to kjemisk skift ved 6,93 og 7.43 ppm med
integral 2:1. Koblingsmensteret viser hhv. en dublett og en triplett med koblingskonstant p4 ca. /= 8 Hz.

Dette ma svare til en vicinal kobling og strukturen m4 veere 4.

b) De to kjemisk skiftene for de to metylgruppene ved 2,10 og 2,25 ppm viser at dette ikke er en
symmetrisk forbindelse dvs. At dette ma veere en av forbindelsene 1 — 3 eller 6. I det aromatiske
omradet bekreftes dette ved at vi far tre kjemiske skift. Vi setter opp folgende enkle tabell for &

analysere data:

S (ppm) [ Multiplisitet | J (Hz)
6,99 dd Sog7
735 d 7
8,31 d 5

Kjemisk skift ved d 8,31 ppm ma vere et proton ved siden av nitrogen. Koblingskonstantene er
dessuten typisk for orfo-koblinger og strukturen mé derfor veere forbindelse 1.
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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:  Amaks: 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 omrédet, 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?

BC 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,0

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

'"H NMR
1-3 74-73 2H multiplett
72 7,1 3H
7 4,07 2H  kvartett Juu=7,1Hz
5 395 2H  singlett

8 1,13 3H triplett Jum=7,1Hz
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6 169,4 C
4 134,8 C
1-3 129,7,128,8 og 126,7 CH
7 61,3 CH,
5 36,4 CH,
8 13,9 CH;
MS:
o 9 +
©/S\/U\O/\ @rs&
m/z=196/198 m/z=123

miz=197: 2C4'3CH;,0,%%5 \ : st

m/z=109

(IR: 1584, 1482 cm™ benzen, 741, 691 cm™: monosubstituert benzen)
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