[image: image1.jpg]Tabela 5 Kemijski premiki (5) metilnih, metilenskih in metinskih protonov na
ogljikovem atomu poleg funkcionalne skupine (a polozaj) v alifatskih
spojinah?

Skupina CHs; CH, CH
-CH,R 0.8 13 18
-C=C 1.6 2,0 2,6
-C=C 1.7 22 2.8
-CgHs 2,3 2,6 2,9
-F 4.3 4,4 4.8
-Cl 3.0 3.4 4,0
Br a7 34 41
-l 2,2 3.2 42
-OH 33 35 38
-OR 3.3 3.4 3,7
-OCsHs 3.8 4,0 4,3
-OCOR 3.6 4,1 5,0
-OCOCgHs 38 42 54
-OCOCF; 4,0 44 -
-CHO 2.2 2,4 2.5
-COR 2.1 2,2 2,6
-COOH 2,1 2.3 2,6
-COOR 2,0 23 2,5
-CONR; 2,0 2,1 24
-CN 24 2,5 3.0
-NH, 25 2,7 3,0
-NR, 5 2.2 24 2,8
-NRCgHs 2,6 3,0 36
-NR3" 30 34 36
-NHCOR 2,9 3,3 37
-NO, 41 42 44
-SR 24 25 31
-SOR 2,6 31 :
=0 (alifatski aldehid) 95

=0 (aromatski aldehid) 10




[image: image2.jpg]Tabela 7 Prispevki skupin (Z) za izraéun kemijskih premikov vinilnih
protonov

Skupina (R) 2o Zigs e
H 0 0 0
alkil 0,44 -0,26 -0,29
alkil - obro¢ 0,71 -0,33 -0,30
-CH,0, -CH,l 0,67 -0,02 -0,07
-CH,S 0,53 -0,15 -0,15
-CH,CI, -CH,Br 0,72 0,12 0,07
-CH,N 0,66 -0,05 -0,23
-C=C 0,50 0,35 0,10
-C=N 0,23 0,78 0,58
-C=C 0,98 -0,04 -0,21
-C=C (konj)® 1,26 0,08 -0,01
-C=0 1,10 1,13 0,81
-C=0 (konj)® 1,06 1,01 0,95
-COOH 1,00 1,35 0,74
-COOH (konj)* 0,69 0,97 0,39
-COOR 0,84 1,15 0,56
-COOR (konj)* 0,68 1,02 0,33
-OR (alkil) 118 -1,06 -1,28
-OR (konj)® 1,14 -0,65 -1,05
-OCOR 2,09 -0,40 -0,67
-aril 1,35 0,37 -0,10
-Cl 1,00 0,19 0,03
-Br 1,04 0,40 0,55
-NR, (alkil) 0,69 -1,19 1,31

-SR 1,00 -0,24 -0,04




[image: image3.jpg]Tabela 8 Kemijski premiki (5/ppm) protonov v monosubstituiranih benzenih

Skupina go 78 76 74 72 70 68 66

Znaki v tabeli pomenijo: o - orto, m - meta, p - para, x - preostala dva ali trije tipi protonov



[image: image4.jpg]Tabela 6 Kemijski premiki metilenskih oziroma metinskih protonov v
sosescini ve€ funkcionalnih skupin

Skupina Y ali Z Skupina Y ali Z

-CH,3 0,47 -COR 1,70
-C=C 1,32 -COCgHs 1,84
-C=C 1,44 -COOR 1,55
-CgHs 1,85 -CONR; 1,59
-CF; 1,21 -CN 1.70
-CF3 1.14 -NR; 1,57
-Cl 2,53 -NHCOR 2,27
-Br 2,33 -Ns 1,97
-l 1,82 -SR 1,64
-OH 2,56 -0OSOR 3,13
-OR 2,36

-OCgHs 3,23

-OCOR 3,13






[image: image5.jpg]Tabela 10 Sklopitvene konstante proton - proton

Strukturni element J(a-b) / Hz J(a-b) tipi¢na / Hz
\ Ma 0-30 12-15
c
7 \Hb
CH,—CH, prosta rotacija 6-8 4
CH,—C—CH, 0-1 0
MH' a-a 6-14 8-10
H a-e 0-5 2-3
e—e 0-5 2-3
H cis 5-10
Qr : trans 5-10
H,
H, cis 4-12
[j: trans 2-10
H,
H, cis 7-13
<I: trans 4-9
H,
CH,—-COH, alkohol, kadar ni 4-10 5
izmenjave
CH,~CH,O aldehid 1-3 2-3
C=CH,—CH,0 5-8 6
\ HE 12-18 17
C=C
hd
Ha Ho 6-12 10
o=c
Ha 0-3 1,5
£
C=C
%
Hp
\ e 4-10 7
C=C
/ CHp
Ha Ho 3 ¢lenski 0,5-2
&5’ 4 Elenski 2,5-4
obro¢ 5
5 &lenski 5~7
6 ¢&lenski 9-11
7 Llenski 8-13
C=CH,-CH,=C 9-13 10
CH,-C=CH, 2-3




[image: image6.jpg]Tabela 10 Nadaljevanje

Strukturni element J(a-b) / Hz J(a-b) tipicna / Hz
Ha 6
o] Ho
Ha 5
o \Hn
Ha Hb 4
o
orto 6-10 9 g
iy meta 1-3 3 ( )
@ para 0-1
Ho
6 N 2 J(2-3) 56 5
| J(2-4) 1-2 1,5
SN 3 J(2-5) 0-1 1
4 J(2-6) 0-1 0
J(3-4) 7-9 8
J(3-5) 1-2 1,5
0 iy
N, - ) 2
¢ )7 J(2-3) 2-3
4 3 J(2—4) 1-2
J(2-5) 1,5-2,5
J(3—4) 34
o J(2-3) 1,3-2 1,8
W’ J2—4) 0-1 0
43 J(2-5) 1-2 1,5
J(3-4) 3,1-3,8 36
s J(2-3) 4,9-6,2 54
5 2 J(2—4) 1,2-17 1.5
Q J(2-5) 3,2-3,7 3,4
J(3-4) 3,4-5,0 4,0
N J(2—4) 0-1
GOZ J(2-5) 1-2
SN J(4-5) 4-6
4 J(4-6) 2-3
s J(2-4) 0
‘0 J(2-5) 1=2

4 N J(4-5) 34




[image: image7.jpg]Tabela 11 Sklopitvene konstante med protoni in drugimi jedri

Strukturni element J(a-b) / Hz
1H _ 19F
X
e 44-81
F
CH-CF prosta rotacija 3-25
CH-C-CF 0
4 i 1-8
Gt
/
N f 12-40
Gr=C
/
H
H orto 6-10
meta 5-6
para 2
£
1H a5 J1p
o 630-707
~
_P—H
(CHa)sP 27

(CH3);PO 134
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B . 158 u Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy
40 220 200 180 160 40 120 100 B0 60 40 20 Tab.3.33 continued
| I i - —
| ]
_ﬁ . ™S 240 220 200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 0
HiC—C [ I N 7
1 /SN H
CHs He—s ] —c=c—- [
HyC —N 3 Carom 5
HyC—0 - H
. Cheteroarom.
[Cers I i .
g Al
C—CH,—C /olzi =
C—CHz—S , H
CH —C=N H
2] C—CH,—N ! ! (-0cN,—-scn) | ]
-+ - -t —N= H
c~CH—0 RREAEE, =
EREREN RN | =9 u
C—CHy—Hal =0 H
£l I -0 [l
; | H
C2CH—C Nowes [
HERENE Z\nto H
S [EEEEN K H
CH<{ CCH=N % ]
EMn S =0 O
C; CH—0 n
|
T -N n
€z CH—Hal Y=o H
i 4 u
E B T i cl [
C3C—C : vnuo []
c,C—s H H O
=0 H
I | ¢ O
¢C—o0 i \nno H
[T N
{ C3€—Hal vo =5 N
E T ar T e T [l

240 220 200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 0

160 140 120 100 80 60 40 20 0




