ANALISI DI SISTEMI DI SPIN
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Sistema AX-> AB -> A,

J J «— Accoppiamento debole:
AX AX sistema AX
T T T T T
ppm 6.0 VA 5.0 4.0 3.0 VX 2.0
T T I T T T [ T T
pPpRm 6.0 5.0 4.0 3.0 2.0
Effetto tetto Accoppiamento forte:
sistema AB
T I I T T
ppm 6.0 5.0 4.0 3.0 2.0
I T T T T T T T T T
ppm 6.0 5.0 4.0 3.0 2.0
Coincidenza: sistema A,
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Sistema AX -> AB
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Sistema AB
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AVag = (Va = va) = V(v, = va) (Vo = vo) [H2]
Jag = (Vg = Vo) = (v3 —vy) [HZ]
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ANALISI DI UNO SPETTRO AB

o - 4 =]
. Determine the four line positions in Hz, and measure J.g Ei ai ﬁi ﬁi
| Sag] = (V4 -v2) = (va-vg) =10 HZ
. Calculate the center position (in Hz):

Veenter = Y '::1""3 + 1""3} =2024.1

. Calculate vag.

"j'-""IAE = _\f{xﬁ - 1.'4]. {1.'2 - 1.'3]. =094 Hz

. Calculate v, and vg (spectrometer frequency: 300 MHz).
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SISTEMA AB
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SISTEMA AB

Idrogeni metilenici diastereotopici
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Non € un quartetto!
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SISTEMI A TRE SPIN:
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Figure 3.16 Diagram showing how the degenerate lines in an AB?
spectrum separate as the chemical shift is reduced. In (¢) the flanking
lines are too weak to be observed. CO is a combination line.



Accoppiamento di spin: sistema AX, e AB,

| | due nuclei B sono magneticamente equivalenti e
aul J = SO accoppiano con la stessa J con A.
Il numero di linee sara funzione del rapporto AviJ

100 La costante di accoppiamento si ricava dal calcolo.
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In questo caso la parte a uno spin & a campo piu alto e si numera da destra a
sinistra

V, =V, =9.0Hz (6, = (9 + 400)/60 = 6.82 ppm)
Vg = (Vs +Vv,)/2 =(31.9 +39.1)/2 = 35.5 Hz (6, = (35.5 + 400)/60 = 7.26 ppm)

|Jagl = (Vg - v+ Vg -Vvg)/3| =|(0-15.6+32.5-40.7)| /3=7.9 Hz



SISTEMA AMX
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Sistema AMX
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SISTEM AMX
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Accoppiamento negli alcheni:
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AMX — ABX

300 MHz "H NMR spectrum in DMS50-dg
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Figure 5-12.1. Sample ABX patiern 4 5 49 33 ppm 32 3.1
ABX

Vae/) =2 (secondo ordine ma AMX-type, ancora interpretabile come
primo ordine senza fare grossi errori)



Riconoscere un pattern ABX

Parte AB: due pseudoquartetti AB (8 righe).

J,g and vy si misurano direttamente gli altri (J,,, Jgy, V5, Vg) devono essere calcolati.
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Riconoscere i «quartetti» AB

Jag" = dag = s

|1 i

87 654 32 1

Correct choice of ab quartets Incorrect ab quartets:
e = Jgp. @nd intensities are OK J, 15 OK, but intensities are wrong (i.e. the
(i.e. the ab quartet with more closely spaced thin ab quartet should have much taller

inner lines has the smaller outer lines. central lines)



Accoppiamento di spin: sistema ABX
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Vip— Vo =2d = | Jpy * Jgx| = Ve + V4= Vs — Vs v Vc1:1"5(V2+V3)
punto medio del sistema Ve2 = '/2(‘"1 + V?)
Vo= Y2 (Vgq+ V)
(V4D,2 = J,g2 + \4D2 - J,22) Va = vo + V2(vp — vg)

'1/ . =
*(a~vel : Ve = Vo %(va-ve)

V4D, 2 = Jpp? - N4D2 = Jpg2 * (v43— Vo)
Jax = 2 Jex = (V42— Vo) — Jax
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Effect of Relative Sign of J,x and Jgx on an ABX pattern

Same sign Jag = 13 Hz Different signs

LY LY vA vE
A ® Jay =5 Hz

JE:F: =10 Hz JEK =-10 Hz

vg = 00 Hz
va =110 Hz




Ve = 270.00 He
Jug =13 va=60
Jae=9  vg=T0 \
M Jge=2  vgvaries H;, 4
c B A
ve =210.00 MAL
A ry &
c B A
Ve =170.00
& & A
vo = 120.00
IS B A
vo = 100.00
B A
Vo =90.00
& & A
How badly off are we, If we treat this as an AMX
v =80.00 pattern. taking the peaks at face value?
Jue = 12,6, 11.3 (actual: 13)
Jup =84, 7.1, 8.7 (actual: 9)
Joo = 1.8, 3.2, 3.2 (actual 2)
'y 'y 'y
| . | . | . | N
26 2.4 22 20 1.8
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SISTEMI A QUATTRO SPIN
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A X, A,B,

2 nuclei magneticamente equivalenti A accoppiano con 2 nuclei equivalenti X (B)
Veri A,X, piuttosto rari

: H
Esempi Ha H, Fa H
. FB l /FEI
~F S““F F /I\
Hg B B H

AA’XX’ AA’BB’ Molto pit comuni

H H
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cl
H F O cl  O.N " B H
Br-CH,~CH,~Cl ,@
MeO "OMe
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Se coincidentalmente J g = J,p allora il sistema diventa A,B, o A,X,



AX, A,B,

A-B
vag = 25 Hz 272 U I J
e J i
B A
vag = 70 Hz ~ “ M L
ML ,JF UL I ,sl \ M
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AA’XX’ (AA’BB’)

x H 1
A
X 53 H J Ha Ha
HA 5 HB
Ha Y Y Hg Hy Hy Hy Hy
H Y
(a) AA'-Gem (b) AA-Vic (c) ODCB (c) p-DB

AA'XX'": sistema a 4 spin in cui due nuclei chimicamente equivalenti (A) ma magneticamente
non equivalenti accoppiano tra di loro e con due nuclei (X) chimicamente equivalenti ma
magneticamente non equivalenti. Lo spettro € complesso e del secondo ordine con
qualunque campo magnetico.

AA’XX’ non e un sistema di spin del primo ordine indipendentemente dal campo applicato:

* i profili dei multipletti NON corrispondono a quelli previsti dal triangolo di Pascal

* le costanti di accoppiamento NON corrispondono alle distanze tra i picchi

*AA’XX’ 20 righe, ogni parte AA’ e XX’ ha 10 righe con pattern centrosimmetrico

*AA'BB’ 24 righe, la parte AA’ e BB’ non centrosimmetriche, il segnale nel suo complesso é
centrosimmetrico




ACCOPPIAMENTO DI SPIN NEI SISTEMI IN ROTAZIONE

Caso di gruppi CH, in sistemi conformazionalmente liberi non chirali, quindi in cui gli H del CH,
non sono diastereotopici.
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In sistemi a catena aperta la libera rotazione pué mediare il valore dei chemical
shift nei vari conformeri rendendo i protoni H' ¢ H? chimicamente equivalenti
cosi come i protoni H? e H%. Lo stesso non puo dirsi per il valore delle costanti di
accoppiamento (ad es. J,, 4, J,,;4 SOnO0 diverse nei diversi conformeri) pertanto si
puo osservare un sistema semplice A X, (A,B,) oppure un sistema piu
complesso del tipo AA’XX’ (AA’BB’ )a seconda della distribuzione dei conformeri
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AA gem X !:'BH %anti %gauche
> B’ Jog =23
HA;:“ < Jag = 12
5 100 0
Jag # dap Ha Y i
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z HA' HS Jlln.ll..l'.--.-“k
andi gauche gauche ) B o
Jag =23 Jag = 2.3 Jag = 12
Jagy= 12 Jag = 23 Jag = 2.3 60 40 I Jup = 4.2
| Jag = 8.1
Per una distribuzione statistica dei 3 conformeri (33% I'uno, Y e Z piccoli) JUTUL
Jag =(0.33)(2.3) +(0.33)(2.3) +(0.33)(12) = 5.46 Hz AZXZ |||
J,p =(0.33)(12) +(0.33)(2.3) +(0.33)(2.3) =5.46 Hz Jig = 55
= (0.33)(12) +(0.33)(2.3) + (0.33)(2.3) (A.B,) N
'|L",u" e = 35
| o
Per una distribuzione dei 3 conformeri 0.6 (anti) / 0.4 (gauche) o e
Jg = (0.6)(2.3) +(0.2)(2.3) + (0.2)(12) =4.24Hz AAXX e = 02 |\ | n
I = (0.6)(12) + (0.2)(2.3) +(0.2)(2.3) =8.12Hz  (AA'BB’) =42 [/
0 280 _J'ul 'u'l\‘__
JUUL Line width
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| ke o m ol mo
| == I =
| | |“|
| l‘\. [

S S




Accoppiamento di spin

AA'BB’ —» A2B2

Meobilita intramolecolare
CH:CHN
CIcH,
H H
Ha He Cl—C—C—CN
a-g-C-er AA'BB’ oo -
He Hy 2 - =
3
3
o =
z o y
l_ e . " . L) - — — 2
L
70 60 S0 40 30 20 10 O &0 70 60 S50 40 30 20 9 0
——— ’H "
c b u
Il rapido equilibrio a Tamb. rende i protoni
A e B chimicamente equivalenti ma non O_..._
magneticamente equivalenti e pertanto un c b
sistema AA’MM’ verra osservato. - AA'BB’
g
H H H 3 E
o . H Hﬂ J
MH. == = o LG—J %——‘.—L-
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Un sistema del 2° ordine di tipo AA’BB’ € molto complicato ma e caratterizzato
da un elemento di simmetria costituito dal piano ortogonale che taglia a meta
il multipletto :

I
Opns
- BB
oan’

b
Saniopp’

In molti casi il sistema é “apparentemente” semplice in quanto si vedono
solo 4 segnali piu intensi (qui marcati con un pallino) che lo rendono simile

ad nmn cictama AR -



AA’-p-disubstituted-benzene

AA‘BB'
3,4
AA'XX‘ (solo parte AA’)
2
Br
8, A = Al _
1 O ‘ D 1,2
X OCH_:;)U
P 5
: M__JUM G
F"\j\'— 7,1
S5Hz 10
e b 1 8,12
5,9
aj& ""“VJ V\-\‘\,’
, |
d ! o i{ | | Ii
& I 3 (R ] ' \ 1
1 . l 8.00 5 B 750

Solo la parte AA’! p-Clorobenzaldeide
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AB,C

Benzene meta disostituito
con due sostituenti uguali

Ha

R R 3Jgec =7-8 Hz
4 =1-
Hb Hb Jag =1-2 Hz
Hc SJac =0-0.5 Hz
| :
|

740 733 130 7.25 720 7.13 110 705 7.00 6.93



SISTEMI A CINQUE SPIN
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"H NMR spectrum in CDCl, /lj Aﬁ

Source: Aldrich NMR Library

‘ ‘ | Risolvibile come multipletto
del 1° ordine ddq

M
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Benzene monosostituito: sistema AA’'MM’X (AA’BB’X, AA'BB’C)

R -Jm = "‘I.H'h'l' =7
dpe = J e =T
| Jur =2 - 2oe
H i 4 Jue = dyng = 2.0 ' =
M M Jugr = dagg =0.5 s
H:': 1.00 \
Simulation |II ] ||
i
__iJIIl d JH'. JI'-' IJL_ M v lIL'L u_ ;IJ UI\ I‘-._
1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1
ao 75 70 6.5
ppm

If we recalculate the spectrum after setting J,. .- =0 and J,, = 0 then the spectrum becomes essentially first order
(it would he completely first order if the chemical shifts betwean A, M and X were made larger).

Simulation  Jyu=10
I =0
n |
I I
_,LJI W l‘”u'a".'lL - |L ) lu' |k_ ) |u| \
L L l L L L L l L L L L l L L L L l L L L L
8.0 75 70 6.5



MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE



MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE

n Multiplicity Relative Intensity Spins Coupling Pattern
0 Singlet (s) rAﬁ. J

1 Doublet (d) i o n=1 \
2 Triplet (t) (1(;2/\21\'
n=2

S

o
. =
(5 o=——==n

3 Quartet (q) 1. 3.3 1
. Y b

;I fumtet (1\(4\(6 4w/1ﬁ W N ! I | I

extet 1. 5. _10_ _10_ 5 1 . J WJ J
6 Septet 1( 6._15__20__15 Tﬁl =2 1 *
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SNomer | & 28 s6 70 % 2 5 1 WO i ] |

FIGURE 3.32 Pascal’s triangle. Relative intensities of first-order multiplets; » = number of equivalent coupling
nuclei of spin 1/2 (e.g., protons).



MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE
1. Tutti i multipletti del primo ordine sono centrosimmetrici. (a parte qualche distorsione
possibile).
Ma ATTENZIONE: non tutti i multipletti centrosimmetrici sono del 1° ordine.
2. Assegnando intensita 1 al picco piu esterno, gli altri devono avere intensita multipla
secondo numeri interi (1x, 2x, 3%, 4x in altezza), e I'intensita totale deve essere una potenza
di2(2, 4,8, 16, 32, etc).
intensita di ciascuna riga esterna deve essere dunque 1/2" dell’intensita totale dove n ¢ il
numero di protoni accoppiati con quello che si analizza.
3. Non ci possono essere linee piu piccole di quelle esterne. Per n grandi, queste possono
essere confuse con il noise e in questo caso I'assegnazione delle intensita e quindi di n puo

essere difficile. 33 6 6
2
2
2
31333
1110111 1 11 11 1 2
2 1 1
J 1 1
=8 ¥=16 x =32
Accoppiato con altri 3 protoni  Accoppiato con altri 4 protoni Accoppiato con altri 5 protoni
23=8 24=16 2°=32
Molteplicita: caso generale 3 valoridiJ 4 valori diJ 5 valoridiJ
ddd dddd ddddd

(qualunque valore di J)



1.
2.
3.

MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE

Si sommano le intensita relative dei segnali in questo caso 8
Si numerano le linee da sinistra a destra
Si guarda la separazione 1-2, che ¢ la J; (la piu piccola).

Siccome 11/12 = 1, la J; compare una volta sola e lo splitting

appartiene ad un doppietto

4.

Cerco tutte le coppie di linee (doppietti) con la stessaJe
considero il centro di queste.

Ne risulta un sottomultipletto piu semplice da cui e stata
rimossa la J,

Tenere sempre conto delle intensita (ogni unita di intensita
deve essere considerata una sola volta).

Nel primo sottomultipletto guardo di nuovo la separazione fra
1 e 2 che sara la costante J,

Ripeto il processo finche arrivo al singoletto.

% = & (3 couplings present)

MUk -

Fo

S

ddd, /=12, 10, 4 Hz



1. Come prima, la separazionefrale 2 e
J;, mal/l, =1:2 quindi & lo splitting di un
tripletto e la stessa J appare due volte

2. Rimuovo J, del tripletto

3. Scrivo un sottomultipletto con i centri

dei tripletti

4. Le due linee di intensita 3 sono la
di due linee, una diintensita 1

somma
e una di intensita 2.

ddt, J = 16, 10, 6, 6 Hz

30
---

3 3

1

£ = 16 (4 couplings present)

1
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=20
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td,J=8e 3 Hz dt,)=8e 3 Hz
(tripletto di J = 8 Hz, splittato in un (doppietto di J = 8 Hz, splittato in un
doppietto diJ = 3 Hz) tripletto diJ= 3 Hz)

e ———
j=8
*
-
I
N
w
=
N

W Sereer 2010 2000 1990
2020 2010 2000 1990 1980 o
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MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE

liot = 8

3 accoppiamenti
J1

J]2=13

td

liot = 8

3 accoppiamenti
J1,12,]3

ddd

liot = 16

4 accoppiamenti
J1

12=13=J4

qd

)

i
50

L
40

ITTTRTAIN
30

Hz

ITETRTTR AT
20

L

liot = 8
3 accoppiamenti
11=1J2
J3
dt
liot = 16
4 accoppiamenti
J11=1J2=1]3
14
dq
ot = 16
4 accoppiamenti
11=1J2
J3
14

ddt



MULTIPLETTI DEL PRIMO ORDINE

In generale |a notazione che usa le lettere dell’alfabeto per indicare i protoni
porta alla seguente classificazione dei sistemi del PRIMO ORDINE nei quali
un protone (A) accoppia con uno o piu protoni (o altri nuclei come negli ultimi
due esempi) con una (sistemi AX,) o due (sistemi AX,M,) costanti di

accoppiamento

A AX
AMX,  tdl




SISTEMI DEL PRIMO ORDINE
IN BENZENI SOSTITUTI



69'9 [S]—

28'9 [v]—

ve'L [9]-
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NH
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OwH+N8

-

7\
\N_/

) — (0

J5,6 = J4,6

3,5

6.9

Z-3

7.7

7.9

8.3

6.7

I |

1.9
ppm

8.1

3.3



Accoppiamento in sistemi aromatici

124 2 A4S LR B ]
S Nl ST I e
®  oH
. H NO,
i H H
©) H (d)
& (a)

| Spettro a 300 MHz
Calcolare le costanti

‘ U k . j V dai valori riportati.

.....................................

L0 210 750 im0 w0 wm

(d) © (b) @)

E possibile una analisi con I'approssimazione del primo ordine



v6'9 [S]—
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6.85

A

7.00

1.15

7.30
ppm

7.45
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7.60

1.75




Accoppiamento in sistemi aromatici






CeHg

HA#CEHS

Hg Hy
9
{ Lag= 87, Jaw= 24, Jgu= 41 H2Z)

)

Hg Ha =
T 7 7

1.0 0




Accoppiamento negli alcheni: spettro a 300 MHz

2 E 8 3
| P

Rg @2 28 73

& g8 BE BB

41 i (FERT
\

b . "
|
oy Sl
J
J.L et Jq-____;l R =
| © ® || |(a) |
"9 do0 65 60 55 50 4.5 40 3.5 30 25 20 LS 1.0 0.5 00




300 MHz "H NMR =pectrum
Source: ASW

|

|
LN L N

| PROTONI DEL GRUPPO CH,Cl SONO
DIASTEREOTOPICI MA NON QUELLI DEL CH2
DEL CICLOPROPANO SIMMETRICI RISPETTO AL
PIANO

0.0




Passaggio del sistema di spin da

AX ad AB
N\ J o N\ /NAJ
| & | amp | e
(@ 24 10 11D 0 3
(@ 24 10 50 1 ) 10
(@ 24 10 € {)) <Y) 6
(@ 24 10 g C)) D) 2
(@ 24 10 <Y r 12
a2 10 D 'S} @ )
(@ 24 10 10 2 (@ 24




Passaggio del sistema di spin da
AX, ad AB,

A J o

A
_@n| 3 | oy | D




A X2
U ) AX, sz — ABZ
J
T T ANALISI DEL SISTEMA AB,
J=10Hz 23“ R AKZ c
4MJ_J T avo “ =
-5 = 1 =
Va Vg E
— A B_E S
! I | |
‘%:2
o T3 3 45 7 & 9
S ABZ 1 1
Va=V3
Vg =1/2(v5 +v-)
B Jag = 1/3 (Vv +ve-vy)




SPETTRI ABX CALCOLATI

(a)

53
" ! 4 Y= 1y =10
Hagl=10 ol b by + gyl
dax =8
2.9
Jpx 74 10 "
8 2
"204» JABW
15 14
tl 1 t
A B X
foe 20 ==y gl -~ -2(0,-0)
1= 2{D,+0.)—=}
A e B completamente sovrapposti '
(b)
’i'"a’ao
14yl =10
p—2D —- Y *8
Jpy = 4
6 2 a3 ax - fldyy + dpx!
»
dngl 210109
| ] I i
A _ B X
20, S — =2(0,-D.)

A e B parzialmente sovrapposti

{c)
64 Y-, =2
"5 3 l4pgl=2
et g
Joo =
, | px 16 15 "
8 ' 1110
1L ||
T
X
A e B non sovrapposti
3,5
(d)
Boip=e
Hipgl =10
64
Jax * @
JBK:4-
210 9
8 2 15 14
T I
X

5 linee (parte AB) invece di 8



Jag =13 Hz

Jax=10Hz
Jgx=5Hz Jgy=-5Hz
vy = TO0HZ
vg =130 Hz
Av,p = 60 Hz
T T T T T T 1_‘0 T T T T T T 1IC| T T T T T T
vy =85 HZ
vg =115 Hz
Avyp =30 Hz
JAX JBX
JU U uul |
T T T T T T '1_'0 T T T T T T 110 T T T T T T
vy =90 Hz
vg =110 Hz
Avag =20 Hz
MJb I VU j
T T T T T T 1I0 T T T T T T 1|0 T T T T T T
Here one of the ab
quartets has collapsed
to a singlet
va =95 Hz
vg =105 Hz
I Avyg=10Hz

|

Influenza della J



Ji = | —
v,g = 52.00 Hz B = Jag =-11.20 Jax
Jae = 7:20 .
Jax = 5.40 s

Vary vag

Vag = 32.00

Vag = 22.00 ’

vag = 12.00 M\
Vag = 5.00 w

Vag = 3.00 \J'L
ol b b e o s b i
0 10

40 30 20 10 - -20 -30 -40
Hz

Influenza DEL CHEMICAL SHIFT



ABX di tipo VINILICO, .,

H |

Jog = 2.50 He  Hy
Jax = 16.80 Mimic: §:<
Jax = 10.00 &
A\"AB =25 Hz
300 MHz NMR
L
J\M o
L

The chemical shifts of A and B are often close
together if R is a tert-alkyl group. MNote the

increased size of the extra lines in the X part
Mﬂl -
i Av,g =3 Hz
J—“UL A‘EAE:‘IHZ E
]
Ya
I|IIII|IIIIIIIIIIIIIIIIIIIlIIIIIIIIIlIIIIIII.lllltllllllllll
59 5.8 57 56 55 54 53 52 51 50 49 4.8

ppm



ABX

(CgHy3NO)
300 MHz 'H NMR Spectrum in CDCly
Source: Aldrich Spectral Viewer/Reich

30 20 10

X

48  pom 47 46

A/B

27 ppm 26




AMX — ABX

(CeHaFa03)
300 MHz "H NMR spectrum in CDCly
Source: Aldrich Specral Viewer/Reich

Lt bwduubuduul
o 20 10 0 Hz

|

4 4.3 4.2 4.1 4.0
ppm

NBWL

27 26

Pattern ABX (in realta un ABMX; siccome il nucleo
M e accoppiato con | tre atomi di fluoro)
Non interpretabile come primo ordine.



JAE =8 Va = 10
Jac =08 vy varies
J, =23 Vg = 180 H H
B c B Avg=15
J & n
C B A
B &JU{\L
J PR
c B A
I - m
'y I
C B A
ﬁv‘“E | 4 L
J!'L i d
C B A
&\'ﬁ\ﬁ =2 L
_J]}.L Ak
c BA
Note the "fake" triplet for C Avag = 1 J{
J‘\ ™
c B
1 ] ] L ] ] | 1 | 1 1 ] 1 ] L
180 160 140 120 100 80 40 20



|_|'a|
X || I
| 300 MHz, CDCl H |
i = coc ||I||| ANXX' e AN'BB’
H,. _fl '-“-L__ B __ o
TI 111l I [N I | ] II | T T O I I I | I L1111l Iﬁ
T8 78 7T ppm 76 7h 74 73
S
:Q ‘ 300 MHz, CDCI, ' . K\ #,? ' 300 MHz, CDCl, .
|| g | '|' M
[4 | V| | |
- _J"' — —_ e _-'rl“'ILI ! IM'“—_ — _r"l Il“‘-— s II"‘»__
TR T NNl ANl FE TS SR R | TN TR NN TN NN |
75 74 p.me.S 7.2 71 7.3 ppm?'z 71
H H Ph Ph
Ph~§ %*Ph H_i ?—H ‘
H | H '
100 MHz || 100 MHz ||I |‘|||
|
| | | il
|P I|| qr”'lﬂlll |
1| !
|f “Ul ”.) U' | . U Uy U
| ! I | ! 1 . | . ! -
72 7.0 E.B 6.6 72 7.0 6.8
AcD Hy
?ﬁi. H Hy 210
TN oA
Ha 213 60 MHz Al V= )
585 He  OAc _— 7.10 60 MHz
H,. shown : ' 3
JOC-58-2835 ‘ ﬂ r ‘ (Hy shown) 10280835 ‘ H {Hy shown)
Jag =125 -
Jz=n.? | | | jﬂ;?fg ”J
Je=115 f| | || o D l
Jan =08 N AN Jul i | |
’kl‘\nful II""‘u.-”J b “""“‘I"\‘t'\.r«-." s e | g
e i
6.3 6.1 5.9 AT &0 58 EE
ppm pom



Parameter ppm Hz
D(A) 8.02
D(B) 6.76

D(C) 5.97
J(AA" 3.0
J(A,B) 8.9
J(A,B" 0.3
J(A',B) 0.3
J(A',B") 8.9
J(B,B") 2.3

MH, (L)

4= HiB* 1

{41 H Hik™ ]




Accoppiamento in sistemi aromatici E possibile una analisi
Ega ggaggaw 85H Neos 7 = con I’appmssimﬂ zione
aY21% 428 848 i imo ordine §
uy SRS T T | § ] cetprimoordne 2
COOH E
®)
H
I.-I{d}
- l ” H NO,
(a) H
| - (©)
Spettro a 300 MHz
Calcolare le costanti

T,J \a \NV J J 5 dai valori riportati.

L LA L I L | T T T T T T = LI D — '
£m 852 B48 B 540 - 16 | Im 7.68

@ (c) (b) (a)




ESERCIZI

Doublet of doublets (dd)

0

JUL

3.05 3.00 245 2.40
ppm ppm
dd dd

Doublet of doublet of doublets (ddd)

585 5.80 255 2.50 245
ppm ppm

Triplet of doublets or doublet of triplets (dt, td)

\:fi’w@

(o o Z>/_C|

I L1 11 I L1 11 I 1

3.00 295 270 265 260
PEm ppm
dt td

Lo bt il aasbio]
3050 100 FZ

o



ESERCIZI

Doublet of quartets (dq)

0 O

MOME /:“\H‘JLOME

Non 1° ordine

TS TN EEE R R ARl N b by I l_

IIIIIIIIIIIIII||||I||||I||||I||||I|
7.057.006.956.90 5.90 5.85 5.80 505 590 585 580 575 570 565

ppm ppm ppm




