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a) 

Atom δ(ppm) 
1
H-

NMR 

Mult, J (Hz) Integral δ(ppm) 
13

C-

NMR 

Type C 

1 4.45 s 1 59.4 CH 

2 1.94 og 2.14 d, 
2
J =12 Hz 1 + 1 39.3 CH2 

3 4.97 s 1 78.5 CH 

4 3.22 og 3.58 d, 
2
J =8 Hz 1 + 1 50.8 CH2 

5    169.5 C=O 

6    157.4 C 

7 7.70 d, 
3
J = 8 Hz 2 127.8 CH 

8 7.46 d, 
3
J = 8 Hz 2 126.1 CH 

9    133.6 C 

10    35.3 C 

11 1.27 s 9 31.0 CH3 

 

b) 

m/z = 265:  

 

 

m/z = 266: Intensiteten passer for samme fragmentering som m/z = 265 med 
13

C isotop. 

m/z = 267: Intensiteten passer for samme fragmentering som m/z = 265 med 
34

S isotop.  



m/z = 252:   

 

 

m/z = 197: 

     

 

m/z = 133: 
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EA/MS: C: 76.28/12.01= 6.35. H: 6.40/1.008= 6.34. N: 8.09/14.007= 0.57. Det gir C:H:N = 

11:11:1. Samlet: 11x12 + 11 + 14 = 157. Det gir en rest på 16 som passer med 1 oksygen. 

Summeformel: C11H11ON som gir (24-10)/2= 7 DBE. 

Medium sterk strekkfrekvens rundt 2250 cm
-1

 indikerer trippelbinding. Fra 
13

C-NMR ser man 

at det IKKE er en karbon karbon trippelbinding. Frekvensen passer med nitril som finnes i 

vedlagte tabell og indikerer ikke konjugasjon. Det er fravær av O-H strekk og karbonyl 

strekk. Det betyr at O trolig foreligger som eter. 

UV opplysninger indikerer aromat med forventet λmax og εmax. Konjugasjon med nitril 

gruppen ville gitt høyere λmax og εmax og samsvarer med IR som heller ikke indikerer 

konjugasjon. 

En aromat ring gir 4 DBE og en nitril gruppe gir 2 DBE. Det betyr at den siste DBE må være 

en ring eller dobbeltbinding. Vi ser fra 
13

C-NMR at vi har 11 signaler signaler totalt og ingen 

symmetri. Det er 7 signaler i aromat/olefin området. Det korresponderer bra med en aromatisk 

ring uten symmetri og en nitril gruppe. Det betyr at den siste DBE må være en ring. Fra 
1
H- 

og 
13

C-NMR, samt symmetri ser vi at aromatringen ikke kan være 1,4-disubstituert. Det gir to 

alternativer: 1,2 og 1,3-disubstituert aromat. Disse kan være vanselig å skille med gitte data 

og 1,3-disubstituerte strukturforslag belønnes også. Den siste DBE må være en ring når man 

ser på 
13

C-spekteret. Her er det flere alternative strukturer, men det er kun tre sp
3
 C og en O 

tilgjengelig for å danne ringen.  Singletten på 157.9 ppm i 
13

C-NMR indikerer at O sitter på 

aromat ringen. Vi har en C (uten H) som sitter bundet til O ved 84.6 ppm i 
13

C-NMR 

spekteret. Kvartetten ved 25.9 i 
13

C- og singletten ved 1.67 i 
1
H-NMR viser metyl gruppe som 

ikke kobler. Vi har to CH2 grupper fra 
13

C-NMR og fire protoner i det alifatiske området i 
1
H-

NMR. Fra koblingskonstantene ser vi at vi har to geminale (
2
J) koblinger og ingen vicinale 

eller long range koblinger. Utseende på signalene indikerer to AB koblingsmønstere og to 

diastereotope CH2 grupper. Vi har da følgende fragmenter: 

 



Metyl og nitril gruppen må utgjøre en ende på en kjede og kan ikke inngå som et ledd i en 

ring. De to CH2 gruppen skal ikke koble og kan ikke sitte ved siden av hverandre i en ring. 

Det utelukker en 4-ring, en 6-ring og en kjede på mer enn 1 CH2-gruppe. Koblingsmønsteret 

forklares ved kiralt senter og to diastereotope CH2 grupper som kun kobler geminalt. 


