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Spettroscopia IR e NMR: Esercizi

ESERCIZI DI GRUPPO

*Determinare I'analita corretto tra quelli propostiin base agli spettri NMR e/o IR
*Eventualmente verificare la presenza dei principali segnali IR e assegnare lo spettro NMR

NB
Nelle posizioni asteriscate i protoni apparentemente equivalenti non sono tali.

NB 2
Alcune di queste sostanze potrebbero essere ottenute per salificazione con HCI; quindi se
presenti gruppi NH potrebbero non vedersi bene (o non vedersi proprio) all’ IR.



Come procedere:

Identificare quanti gruppi di segnali sono presenti sulla molecola (attenzione
protoni equivalenti)

Identificare i gruppi di segnali sullo spettro (potrebbero esserci
sovrapposizioni)

Guardare il valore del chemical shift del picco tenendo sotto occhio la tabella
(guida) dei segnali tipici.

Guardate il valore degli integrali e il numero di protoni totali

Se possibile controllare la molteplicita

Infine assegnare i protoni aromatici con le regole delle costanti additive




Come si calcola il grado di insaturazione?

C= atomi di carbonio

X= alogenuri

N= atomi di azoto

Ossigeno e Zolfo non si contano

H X N
Anelli + Legamin =C — — — — + — + 1
2 2 2
/\/\/
CeHg, Benzene CgH 4, saturated alkane

6-(6/2)+1=4 6-(14/2)+1=0



ESERCIZIO 1
Determinare |'analita corretto in base ai seguenti spettri NMR

7\*& X%

6, quartetto 9, tripletto

| - »

£



ESERCIZIO 2
Prevedere grossolanamente lo spettro NMR per piperidina (a) e

piperazine (b)
H
a O b [Nj
N
H

N
H



ESERCIZIO 3
....1-propanolo o 2-propanolo?

3 b
/T HsC o ~on
H3C CHs
t m t
0} Gy (A) B
CHya—CH,—0CH,—0H
Assign. Shift(ppm)
A 3.582
B 2.26
C 1.57
D B.94
J(A,C)=6.BHZ.
I T '| T |' T '| T |' T '| T |' T I T '|' T I T ] T |'
11 10 9 8 7 & > 4 3 2 1 0

HSP-03-833 ppm



ESERCIZIO 3-bis

Calcola il chemical shift dei Protoni 4a, 6a, 8a e 10a con il metodo

delle costanti additive per la seguente molecola?

F
16
F'-—'Ji-—— F
14 | 15
Hf?h;ﬁl-x 167 1|':|3
=
A N
da T fBa
H
Ga
Sostituente R Zorto Zmeta Zpara
H 0.0 0.0 0.0
CHs® -0.18 -0.11 -0.21
C(CHa)s 0.02 -0.08 -0.21
CHClI 0.02 -0.01 -0.04
CH:0H -0.07 -0.07 -0.07
CF; 0.32 0.14 0.20
CCl; 0.64 0.13 0.10
CH=CH; 0.04 -0.04 -0.12
CH=CHCOOH® 0.19 0.04 0.05
CC-H 0.15 -0.02 -0.01
C C-Ph® 0.17 -0.02 -0.03
Phtel 0.23 0.07 -0.02
COOH®! 0.77 0.11 0.25
[
SH -0.08 -0.16 -0.22 OHF
NH2 -0.71 -0.22 -0.62 OCH,"!
NEt," -0.68 -0.15 -0.73 0-C(O)CH,"!
NHC(O)CH,! 0.14 -0.07 -0.27 0-C(0)Phl
NO;!*) 0.87 0.20 0.35 OPh®!

0-S0:Me

para

0.39

-0.53
-0.45
-0.27
-0.14
-0.36
-0.05

ortho

meta

-0.21
-0.14
-0.07
-0.02
0.07
-0.04
0.07

6Ar-H= 7.36 + Zorto + Zmeta + Zpara

0.00
-0.43
-0.41
-0.13
-0.09
-0.28
-0.01



ESERCIZIO 4
Determinare |'analita corretto in base ai seguenti spettri IR e
NMR

O A O

HDO

N

|
dd - L |

11 11 1 3 9

7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0

8.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 0.5 0
1 1 1 1 1 3 9

LA BN RARLE RARL
8.1 8.0 7.9 7.8 77 7.6 5.250 5.200

T T T T
1.650 1.400
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Spectra from www.swgdrug.org
Classical NMR chemical shifts IR Freq. List
o]
I O-H =3500
R—C—CH,
[ 3100-
B R-CH, N-H 3500
O ]
3000-
o R—C—H C'Halkanes 2850
I
R—C—H . \ 3150-
R-0-CH, C=C-CH, C-Haromatics 3050
o O—OH -Chlz- 3100-
R—C|—OH -C=C-H C'Halkenes 3000
| 1600&
(|:|) R —CH— C=Caromatic 1475
|
R—C—NH 1680
O_C’ i C=Cakene 1600
1725-
RN C=0ketone 17050
™S
R-OH
C=Oamide 1670-
1640
12 11 10 9 8 7 6 5 3 2 1 0 ppm
C=0, e 1750-
1730
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ESERCIZIO5
Determinare 'analita corretto in base ai seguenti spettri NMR
e IR

cl

Malf:i1i|Acid CD30D

10

C['EC)‘D

TMS
m

w
| T YT I YT PYTY FTYY PYTY PRTYY IYYTI (YTTYNTYNY IYTY AUTTIATUTI RUTTUNTNN IUTA NUUTA (OUTI IOOTAIN

\ JL_A_H L A)-

51 1 1 1 3 3 1

I11I]lrrI|I|II|l||1|IIrr||III|ll|]l|||[||||||lll|1l|||III|| II|I'|I[[[II|III

|ll
0

Dl AL A

s ns wana s wina ety ) ) UL AL LA LULL LLLURS AR RLARE LAY |
6.950 4.525 4.200 2.850 23 22 2120
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% Transmittance

g (-_J:I =N
85 N B3R 28
5)° 8
80 >
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75
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70
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w
R R R R R R R R R R
3500 3000 2500 2000 1500 Wavenumber (cm-1)
Spectra from www.swgdrug.org
Classical NMR chemical shifts IR Freq. List
0
I O-H =3500
R—C—CH,
[ 3100-
B R-CH, N-H 3500
O~ I
3000-
o R—C—H C'Halkanes 2850
I
R—C—H O | 3150-
R-0-CH, C=C-CH C-Haromatics 3050
? O_OH — -Chizr CH 3100-
R—C—OH = alkenes 3000
| 1600&
(|:|) R —CH— c=caromatic 1475
|
R—C—NH 1680
O_C’ § CCatkene 1600
| 1725-
R NH2 c=0ketone 1700
™S
R-OH
C=0amide 1670-
1640
12 11 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1 0 ppm
C=0er 1750-
1730
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ESERCIZIO6
Determinare |'analita corretto in base ai seguenti spettri

H
O N = 0 N 0
a \{ b \f
HsC NH
HaC
o)

10 3

Dimethﬂumarale

Dimethﬂ‘u marate

E DMSO

E H20 ™S
1 3 ~

11 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1 0

1.5 3

1.0 3

TTTT[ITIT T[T AT T[T rr[rIrrr[T1 T T T T T T 7T TT L L T T T
1160 1155 11.50 1.85 1.80 1.75 0.80 0.75 0.70



L 7
Qg
5 3
=
5 fﬂ
g 3
@ 3
g ”
&~ 3 [#>] —
E w & > 2
72 3 N ¢ e N 3
E g
64 = oo
Il 2B
56 3 sl 3 5a
48 3 N S
E > S
E ©
40 3 w -
3 ~
32 3
'III[|IfII'|II'II|'\II[ll[ll[ll1l|'|||[|IIII[II'II"III'I|I[Il[ll'lll'lll'l‘llll[ll
3500 3000 2500 2000 1500 Wavenumber (cm-1)
Spectra from www.swgdrug.org
Classical NMR chemical shifts IR Freq. List
i O-H 23500
R—C—CH,
[ 3100-
—c=ct R-CH N-H 3500
O~ I
3000-
o R—C—H C'Halkanes 2850
I
R—C—H o | 3150-
R-0-CH, C=C-CH C-Haromatics 3050
0 O—OH i 3100-
R—E—OH -C=C-H C-H.ikenes 3000
| 1600&
(|:|) IT —CH— c=caromatic 1475
R—C—NH 1680
O_C’ i C=Cakene 1600
| 1725-
R NH2 c=0ketone 1700
™S
R-OH
C=0amide 1670-
1640
12 11 10 9 8 7 6 5 3 2 1 0 ppm
C=0, e 1750-
1730
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ESERCIZIO 7

Determinare 'analita corretto in base ai seguenti spettri
NMR e IR.

a b . ¢
" NH, X NH
NH, e,
CH, CH,
CH;4 F F
Maleic acid (ISTD) HDO
10
9
8
7
6
5
4 TSP
3
2
| “J
| 3 A »
22 1 11 3 3
IIIIIIIlIIIIlIIII|IIII|IIII|IIII|IIII|IIIIIIIII|IIII|IIII|IIII|IIII|IIIIII
7 6 5  Chemical Shift (ppm)3 2 1 0
4 1.00 5 3
3 0.75 3
2 0.50 5.0 73
1 0.25 25
2 2 1 1 1 T 3 3
LAARILARRRRRRAN L " L UL U LS R L R B |
7.325 7.150 3.55 3.50 3.05 3.00 2.95 2.90 2.700 1.28

*Nelle posizioniasteriscate i protoni apparentemente equivalenti non sono tali.
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%Reflectance
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_g w e a
E S X
3 a S sl &
3 all &
70 ';4:’ N
_; N ~ - —_
60 3 & 3 % at
E ~ a2 &
50 3 > =8 Sly .8
E 3 o w
3 N @
40 3 &
E % @
30 = o
E S
(o]
UL | T T TT I T L | LI T | LI | T T TT | L T | T 1T T I T T 1T | LI | T T 17T | T T T T I T T 1771 | LU T I T 1
3500 3000 2500 2000 1500 Wavenumber (cm-1)
Spectra from www.swgdrug.org
Sostituente R Zotto Zmeta Zpara R
H 0.0 0.0 0.0 /orthc
CHl! -0.18 -0.11 -0.21
C(CH3)3 0.02 -0.08 -0.21
CH:CI 0.02 -0.01 -0.04 \ meta
CH:OH -0.07 -0.07 -0.07 T
para
CF; 0.32 0.14 0.20
CCl; 0.64 0.13 0.10
CH=CH; 0.04 -0.04 -0.12
CH=CHCOOH 0.19 0.04 0.05 Onrti= 7.36 + Zorto + Zmeta + Zpara
CC-H 0.15 -0.02 -0.01
C C-Phf! 0.17 -0.02 -0.03
Phl 0.23 0.07 -0.02
COOQH®! 0.77 0.1 0.25
I 0.39 -0.21 0.00
OHE -0.53 -0.14 -0.43
OCH; -0.45 -0.07 -0.41 SH -0.08 -0.16 -0.22
0-C(0)CH! -0.27 -0.02 -0.13 NH2 -0.71 -0.22 -0.62
0-C(0)Phé! 0.14 0.07 -0.09 NEt; -0.68 -0.15 -0.73
— 036 0,04 028 NHC(O)CH; 0.14 -0.07 027
0-SO,Me -0.05 0.07 -0.01 NO,* 0.87 0.20 035

16



ESERCIZIO 8
Determinare |'analita
Dati: C;H,,0; MM 86; grado di insaturazione 1: un C=C, o
un anello o un C=0
IR Freq. List

O-H =3500

Tl T I\ N [ [

~ fi F \ [ | r / 1 I} 3500
[ ’

Al I g \ 3000-
] 1'1 / | i E |l c'Halkanes 2850

81— 'I g g " -
§ - 3150-
E ] {I c'Haromatics 3050

| I
x | 1. 3100-
q—_ | w ] C-H.ikenes 3000
| 1600&
T E c=caromatic 1475
i
1 _ E e 1680-
- | —%alkene 1600
@ S S B R ] | — T T I T T 7T | —p—— - ™Tr—r — 1725-
] Fry 9009 2588 2000 1k iee C=Oictone 1700
|iouid betusen salt Blates HRTMUNDERT Coparight i5e 8.0
C=Oamide 1670-
1640
C=0,qor 1750-
1730
2
1
WT L '11 v rnT'TI_rTﬂﬁ_‘w'lT'TrmﬂT '_'_T'_T_l_ . ™ T _T_!ﬁ_"ﬁ -TT T r T T T 'r S . A

10.5 19.0 QE 80 &5 80 75 T.0 6.35PMW 3.0 1.0 PP

https://www.orgchemboulder.com/Spectroscopy/specttutor/tutorial.shtml



Cerchiamo subito il C=0 nello spettro IR
Cerchiamo CH aromatici (sopra il 3000) e C=C (1680-1600)

Abbiamo un C=0

Cerchiamo cerchiamo di capire che gruppi abbiamo dallo
spettro NMR e cerchiamo di costruirla in base alla
molteplicita

Abbiamo dei gruppi metilici e metilenici tutti vicini

2 'CH o=




ESERCIZIO9
Determinare |'analita
Dati: C,H,;O; MM 116; grado di insaturazione= ?

IR Freq. List

T ! | | | 0-H =3500
T . IR | "
 — ~. e ] #ﬁh} Noa [\ f\‘ NoH 3100-
" 'a ,_ ll.’ P-,qpm'.bﬁ}‘ 3500
| \ { 1 |
1 |- .' || \i 2 | I'l _ CH 3000-
_i 1| lllr jl ‘l E.’ | | | ~Malkanes 2850
o : \ | L l' 3150
A I il 5 I -
E | | "-,u.ll I 1 i "‘-! E i I'| C'Haromatics 3050
: ] E ] ! s 3100-
" | il | E C Halkenes 3000
4 || 8
: I 16008&
i |I & C=C,romatic 1475
. - '
_ _ 5 | | ) 1680-
] i c_calkene 1600
| i |
J _ - 1725-
\ — S ]. - | I I I — C=O\etone 1700
FERt] EL 3000 =00 sood e 1800
IAEHURBERS
C=0O;mide 1670-
1640
12 C=O¢ster 1750-
1730
1 2
}PW\ 1

30 25 20 15 10 obew
Proton NMR

https://www.orgchemboulder.com/Spectroscopy/specttutor/tutorial.shtml



% TRANGHLT TARWCE

ESERCIZIO 9.

Grado di insaturazone:

7-(16/2)+1=0

Determinare I'analita
Dati: C,H,;O; MM 116; grado di insaturazione ?

O-H %3500
No anelli o doppi legami - 3100-
3500
i : : : 3000-
J i | i C'Halka\nes 2850
s A~ %—M—‘_ RN ik 3150
/! ! | Y NITY i -
[ / ] '|'||[ TR iy C-Hromatics
] E | i ! ‘LT U|L,I || 3050
y \ [ H il al |
i { . [ | 3100-
" ] I I - CHarenes | 3000
| \J | | : I |
. 2 ' | L8 ~ | 1600&
| E | .Its | | |§ \ C-caromatlc 1475
ai * M - 3 |
retch It | | Ct}E =, 1680-
“ | ek | 1600
| T | i | |
B ' i ! ! - 1725-
i e ! | | c Oketone 1700
! siretch |
@ e E ——r - s e - e e C=Oamide 1670-
ape 500 Joel osee eee 1% laan 1640
Cosaci dice IIR? C=Ocqter 1750-
1730

Notiamo che c’’e un segnale tipico del OH .

Presenza di segnali CH alifatici
2
}M’\\ 1
M A

L) Ll 1] la.b L} L} Ll la.k T Ls T Ta.b T 1) T li.g 1 L) T ‘1.10 Y 1:<8 L) lo.g lpml 1]
Proton NMR

Cosaci dice I NMR?

Solo alifatici e solo 4
gruppi di segnale

Ma soprattutto un
Gruppo di segnalida 12
Guardiamole
molteplicita




ESERCIZIO9
Determinare |'analita
Dati: C,H,;O; MM 116; grado di insaturazione= ?

IR Freq. List
o ! | | O-H ~3500
- . — "] ' n
1 2 ead ' 1 MPF A\ N-H 3100-
- \ Ve llf IP_#H I'| 3500
'i .'r- | I ] ! | l (I |
] : 'l :l \I a I ll | C-Haikanes 3000-
i JJ -‘l || || | 2850
g - : v B s l' 3150-
E : : I'I.E.' I l!! i ; g 1 I|| C'Haromatics 3050
| | = | | |i-" 8
§ - 8 ] § _ 3100-
LT 7 , il - | E C Halkenes 3000
| g 16008
_i |r " C=caromatic 1475
- z | |
- E ! 1680-
T E ! : c=calkene 1600
1 |
| !
7 | 1725-
_— . . — _ ! i . C=0k
o =3 - - El:“' ke 1!:“ . . “'" etone 1700
IAEHURBERS
C=Oamide 1670-
1640
C=0,er 1750-
1730
Jk T TH T
CH, H CH,
JL M
3, 2.5 1.5 1.0
Proton NMR

https://www.orgchemboulder.com/Spectroscopy/specttutor/tutorial.shtml



Relative Intensity

ESERCIZIO 10; Determinare l'analita

Formula: C,HgO; MW =7

grado di insaturazione: ?

100 —
MS-NW-0834

00
o
|

@
=}
|

N
o
|

20—

WMIIh ........ el

0 100 110

10 20 30 40 50 60 70 80
m/z
- | _T e ._T____‘[ o
RN 0 S v I
i ;\ﬂr{, | lp, {1 ( ' |}“l~|
M MR
oo | @ | | Y |[|| L
: [ B a e I
E ] .-"/’ GG-H stretch | E i L
g | Hjc"i'ﬁ’zﬂiu__ o 4 s ‘
IR
N stralch E}‘ ) | —|
R
S
4

1T Y 1 T

45 &0 3% 10

T
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ESERCIZIO 10; Determinare I'analita
Formula: C;HZO ; MW=?; grado di insaturazione: ?

100 —
MS-NW-0834

Grado di insaturazone:

80 7-(8/2)+1=4
60 Prob. Anello aromatico
40—

Massa Molecolare?

Relative Intensity

20—

. | Dallo spettro di massa
0 — 41|r1|i|r1|=|[{1'i'r]||r1'ir|!l!h|r]||r1|||rr1|[1||r]|r11|r I[ MM=108

m/z
IRy |'— — —
| | | |
1 | I | Cosaci dice I'IR?
B ...I' _ ! At . I o - | —Hty —""--.—p"[ —
| - IR ia) 1R
| 1I|= | I L | | ,-: JI [1° :Illl'
H,C H Notiamo che c¢’’e un
segnale tipico del OH .
Vediamo segnali CH
: On Aromatici e alifatici
H H
Cosaci dice |"NMR?
(ring)-CHy
Metile, aromaticorto o
(aromatic)- meta sostituito
a8
(ring)-OH
uh | L
__._,J-L — J
LSS WL LA SRS SLELELL T SRR | L ak . ab s & pou




ESERCIZIO 10; Determinare l'analita
Formula: C,HgO ; MW 108;

Grado diinsaturazione: 4

H,C H
H OH
H H
(ring)-CH,
3
(aromatic)-'
4
(ring)-OH
1
1
o wh _~ : |-
"0 T sk 50 45 w38 30 2.5 pe

24



ESERCIZIO 11; Determinare I'analita con Formula: C;5H1403 yaiia formuia

e seguenti spettri.

~ O-H =3500
100 4 MS 209.09
. V| S50
<% 255.10 CHy, 3000-
% ol alkanes 2850
4
3150-
20 -

C'Haromatics 3050

MS-LC-MS/MS Spectrum - LC-ESI-qTof , Positive

0 T 200 400 600 800 1000 3100-
iz c'Halkenes 3000
LoD
1600&
I R c=caromatic 1475
1680-
c=calkene 1600
1725-
= 4 c=Oke':cme 1700
C=Oamide 1670-
1640
C=Ogier 1750-
1730
b y T T T T —T T y T g
oo 00 O e 1o 343z 4z | 2734 BB | 1676 &Z
JOSE 3E 2B45 GE 1487 5§87
2997 137 2623 OB 1447 44
2973 3k 1594 B 1441 &3
NMR 2940 41 | 1ESE 4 | 1320 ap
— 2905 46 1598 33 1265 5]
N o | 2479 46 164 ED if2e 31
H o IR peaks
__L| L
_U JlLM _,|\ LI\J._ I son
20 3;.1?2 AJUL

MW | B
9
T T T T T T T T T T T T T T T T Iv



ESERCIZIO 11; Determinare I'analita
Formula: C;gH4,0;;

. O-H =3500
MS- LC-MS/MS Spectrum - LC-ESI-qT of , Positive
3100-
209.09 N-H 3500
3000-
E c'Halkanes 2850
: 255.10 2150,
r‘_.é C'Haromatics 3050
3100-
C'Halkenes 3000
- c=caromatic 1475
1680-
c'calkene 1600
1725-
c=oketone 1700
C=Oamide 1670'
1640
C=0,qe: 1750-
1730
343z 4z 2734 BB 176 B2
0= 3e ZE45 GE 1457 &7
2997 13T 2623 SB 1447 44
2979 36 1554 B 1441 &3
. " 2940 41 1ESE 4 1320 130
s A “**| 2906 46 | 1598 33 | 1285 &
| I ‘. 2879 45 1Eg4 ED jgzg 131
O
ror
ﬂ\/;\m’ﬁw —J“Jt o I
wte TR
MH{g\ﬁ/:\e/l\H - .15 T nem) Lowa
EL‘/:A\D Z 7 éj 26 32 3:; 22 -
Ej ‘ _Ulluﬁ _,MJnlU.q_ - Loso ‘
e 0.1 r O
L $
Lm (I) o]
L Ji [
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ESERCIZIO 12; Determinare I'analita con Formula: C,HO,dalla

formula e seguenti spettri.

_ O-H =3500
1R — —— —_— —_— N E— - — —|
' | | | |
1 | _ 3100-
! | | NH 3500
' 1 —
I —_— — E— )
" e | l [ C'Halkanes 3000
- ! - I _. | 2850
[ | [ o~ 'l"m “ _""1 ik |'.'ﬂ||I adl
| r."-._' .:', | II |I || I' ;ll |I' | I C-H ) 3150-
| N I." ! [ fi | | [ i_.'|| | aromatics 3050
y o T I R | I L Y
] I / NN E ||| . o 3100-
5 | [ i | [ i | |L| alkenes 3000
= | |
. B 141 S _ 1600&
o——— _ I_ — I | -|_L' ||. | | | c‘caromatic 1475
1 | | I AR | I
1A | T I 1680-
| ? |l||III | | | A C=Catene 1600
- — I bt | I 3
= T ‘|TE ] ' | | o 1725-
| |§ | | i.! | | [ ~ketone 1700
1 I I | | % | | |
7 | | - | | | c=0amide 1670-
- —— T T T 1640
¢ '4aaa_'_1 b T e Hlﬂ agee 1588 Leae
Eapi | lary §11m batusen wait piates WA EMLUABERS Comuright 1992 pea.@ C=0octer 1750-
1730
3
2
2
1
___.-"‘_-"'—-.__
i
hlrlllrrnTF-mTrrnTnﬂTn-nTm-lTrrﬂTrfiiﬂrrl;'ﬁ"PrFlH I
e 11 10 9 8 i 5 b i PPM
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ESERCIZIO 12; Determinare I'analita con Formula: C,HO,dalla
formula e seguenti spettri.

% TRANSHLTTANCE

. T o - _ —_ O-H 3500
| | |
1 | . 3100-
| | | | NH 3500
! 1 | ——
. | e | _ — — —_— .
* — | | | C'Halkanes 3000
] ., | - 'l . l] o 2850
| ‘-1_| | . e 'I—q,_ . i~ 1' np Adl
| i\ F - h‘- ! |I | | | | W1 I 3150-
| 'xll i | A { | i\ | | [ : u C-Haromatics 3050
B— I B — i —_ s — L I / — —L |
| -1_ i | | E |
| I / Vi B | o 3100-
| | J,--' | I i | |L!| \ alkenes 3000
| Y o N e
! | 1 |
| I I B A B N I 1 _~ | 1600&
4B f I_, : | 1l i| I_| | | C Caromatlc 1475
1 [ | [ 1 | | |
T IIl' I ..1. . | 1680-
[ E: l | I | I | l 2 E E C=calkene 1600
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% TRANSHITTANCE

ESERCIZIO 13; Determinare I'analita con Formula: CgH;;N dalla
formula e seguenti spettri.
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SOSt ZOFtO Zmeta Zpara
NH2 -0.71 -0.22 -0.62
CH3 -0.18 -0.11 -0.21

A
B B
C C
D

ortho

g

™~

meta

6Ar—H= 7.36 + Zotto + Zmeta + Zpara

A=7.36 - 0.18 (CH30rto)-0.22 (NHmeta)=6.96
B=7.36 - 0.11 (CH3meta)-0.62 (NHpara)=6.63
C=7.36-0.21 (CH3para)-0.22 (NHmeta)= 6.93
D=7.36 - 0.11 (CH3meta)-0.71 (NHorto)=6.54

A=7.36 - 0.18 (CH3o0rto)-0.71 (NHorto)=6.47
B=7.36 - 0.18 (CH3o0rto)-0.62 (NHpara)=6.56
C=7.36-0.11 (CH3meta)-0.22 (NHmeta)= 6.97
D=7.36 - 0.21 (CH3para)-0.71 (NHorto)=6.44



ESERCIZIO 14; Determinare I'analita con Formula: C,H,,0Odalla

formula bruta e seguenti spettri. MM=151 Da
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ESERCIZIO 14; Determinare I'analita con Formula: C,H,,0Odalla
formula bruta e seguenti spettri. MM=151 Da
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SOLUZIONI:

Esercizio 1: mol a

Esercizio 2: vedi spettro

Esercizio 3: mol b 2-propanolo

Esercizio 3-bis:
H-10a: 7.36+0.32 (CF3, orto) - 0.14 (OH meta) = 7.54
H-8a: 7.36-0.41(OH para) +0.14 (CF3 meta) =7.09
H-6a: 7.36+0.20(CF3, para) - 0.14 (OH meta) =7.42
H-4a: 7.36—-0.53(OH orto) + 0.14 (CF3 meta) = 6.97

Esercizio 4: mol a Bupropione

Esercizio 5: mol b Sertralina

Esercizio 6: mol b Barbital

Esercizio 7: mol ¢ p-fluorometaanfetamina
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