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Obsah

1. Nastaveni fistroje JEOL ECZ 500R (11,73 Tesla, 500 MHz) &emi'H a'°C spekter
NMR vzorku neznamé organické latky a vzorku lihgvifvlastni vzorek v mnozstvi
0,1 mL vitan).

2. Zpracovani nagienych dat pomoci freeware programu ACD/NMR Proagesso

Academic Editionnww.acdlabs.com

3. VyhodnocenfH a'3C spekter neznamé latky. Vyiig molarni hmotnosti, elementarni
analyzy, empirického a sumarniho vzorce, a stupmasycenosti pomoci tabulkového
procesoru MS Excel. Odvozeni struktury neznaméylatkomoci predikce chemickych
posurii programem ChemDraw a SpecTool.

4. VyhodnocenfH spekter lihoviny. Vypset molarniho a hmotnostniho obsahu ethanolu,
methanolu a vody v lihovih pomoci tabulkového procesoru MS Excel. Posouzeni

zavadnosti lihoviny.

Predpoklady

1.  zé&kladni znalostH a'3C spekter NMR jednoduchych latek, tj. ggosignal, integralni
intenzita signal, multiplicita signah, chemické posuny signal (tabulky sebou

povoleny).



Znalost zékladnich analytickych vy6, t. vypatty a gevody molarnich a
hmotnostnich zlomk vypoiet molarni hmotnosti a elementarni analyzy ze soihér
vzorce, vypoet empirického vzorce z elementarni analyzy.

Znalost vaznosti nize uvedenych prvkV/ypocet stup® nenasycenosti jednak ze
strukturniho vzorce a jednak ze sumarniho vzorce.

Prace s tabulkovym procesorem Excel.

Postup pro stanoveni struktury neznameé organické iy

Vytvoite soubor tabulkového procesoru s ndzwepR-MESIC-DEN-JMENO, a phaibézné

ho ukladejte na pracovni plochu do slokkyR-1-Vysledky.

Pripravte si v tabulkovém procesoru vyed molarni hmotnosti, elementarni analyzy a
stupré nenasycenosti latek obsahujicich G A12,011), H (A= 1,008), N (A =
14,007), O (A= 15,999), Cl (A= 35,450) a Br (A= 79,904)" Dusik uvaZujte pouze
trojvazny.

Pripravte si v tabulkovém procesoru vyebd empirického vzorce z elementarni analyzy.
Obsah kysliku se obvykle nestanovuje, ale ddpwa. Pokud tedy sd¢at obsah
stanovenych prikneni giblizn¢ 100 %, pifad’te zbyvajici hodnotu kysliku.

Z elementarni analyzy nezndmych vzokrk/poctéte empiricky vzorec a vyptste jeho
stupd nenasycenosti.

Zpracuijte FID zaznam$H a**C NMR experimenit data. U ziskanych spekter upravte
fazi, korigujte zakladni linii, jako referenci utgjstandarcti zbytkové rozpoustlo.
Stanovte peet signal v *H spektru NMR a jejich integréini plochu, a naskegomsr
signafi. Stanovte peet signal *°C spektra NMR.

Z informaci s bodu 3. a 4. naviita sumarni vzorec.

S ohledem naiftomné prvky a chemické posuiil a *C jader navrhéte strukturni
fragmenty molekuly s pomoci tabulek chemickych pdsdi programu SpecTool.
Znovu navrhite sumarni vzorec a éfte jeho smysluplnost vygtem stups
nenasycenosti.

Na zaklad multiplicity signah v 'H spektru zpesrite fragmenty molekuly; uvaZte
moznou symetrii molekuly.

Navrhreéte strukturu organické sléaniny a v programu ChemDraw a/nebo SpecTool
provelte predikci chemickych posantH a '°C jader. Porovnejte chemické posuny

predikce s experimentalnimi. fipadt malych rozdik povazujte strukturu za spravnou.



10.

Za maly rozdil je povaZovano ca. 0,3 ppm u chentbkyosui *H jader a ca. 2 ppm u
chemickych posun®C jader. Pokud jsou rozdily velké, zkontrolujteqchozi postup a
navrhréte jinou strukturu.

Do souboru tabulkového procesoru zaznamenejte @aow strukturu, a hodnoty a

rozdily chemickych posunpredikce a experimentu.

Postup pro vyhodnoceni zavadnosti lihoviny

1. Spaitéte molarni hmotnosti ethanolu, methanolu a vody.

2. Zpracujte FID zaznamyH NMR experimentu. U ziskanych spekter upravte,fazi
korigujte zéakladni linii, jako referenci uzijte st#ardci zbytkové rozpougtlo.

3. Urcete signaly ethanolu, methanolu a vody, actde jejich integraini hodnoty;
neopomete piitomnost hydroxylovych skupin ethanolu a methanolu.

4. V tabulkovém procesoru vytvie vypaet pro stanoveni molarniho a hmotnostniho
obsahu zastoupenych slozek, a wWgianolarniho a hmotnostniho p&m methanolu a
ethanolu. Aromatické slozky a istoty zanedbejte, jsou-li zanedbatelné.

5. Do souboru tabulkového procesoru zaznamenejte, jgdanalyzovana lihovina z
hlediska obsahu methanolu nezavadna.

6. Soubor tabulkového procesoru uloZzte do vySéeng sloZky a na své patové
médium. Soubor iZete dale upravovat. Kotieou verzi odeSlete doijmoci na email
dolenskb@vscht.cz
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