Schwerpunktfach Chemie 12. Schuljahr Spektroskopie
H-NMR Spektroskopie: Einflihrung
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H-NMR Spektroskopie: Theorie

Genauso wie *C haben auch Wasserstoffatome ('H) einen Kernspin und kdnnen somit in einem
Kernspinresonanzspektrometer (NMR-Spektrometer) detektiert werden.

Wasserstoff Atome kodnnen zwei Spinzustande annehmen:
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'H-NMR-Spektren sind sehr spezifisch fur verschiedene Molekile. Sie konnen darum dazu beitragen,
von einem unbekannten Molekil die Struktur herauszufinden.

Schauen wir uns an, welche Eigenschaften von Molekilen die 'H-NMR-Spektren beeinflussen.

Die chemische Umgebung

Wie ein Spektrogramm eines bestimmten Molekils aussieht, hangt stark von der chemischen
Umgebung, also von der Nachbarschaft der einzelnen H-Atome in einem Molekal ab.

Schauen wir uns das 'H-NMR-Spektrum von Aceton an: W (o)
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Anders sieht das Spektrum bei Methanol aus.
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Erkenntnis:
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Chemische Verschiebung

Wo auf der x-Achse des "H-NMR-Spektrums ein Signal erscheint, hangt ebenfalls von der chemischen
Umgebung eines H-Atoms ab. Die x-Achse in ppm (oft mit ,5“ abgekurzt) ist ein Mass dafir, wie stark
die chemische Verschiebung ist.

Es gelten folgende Daumenregeln:

Ein H-Atom erfahrt eine starkere chemische Verschiebung (d.h. das Signal erscheint weiter
links), wenn es einem elektronegativen Atom benachbart ist.
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- Die Verschiebung ist umso stérker, je elektronegativer das benachbarte Atom ist
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- Die Verschiebung ist umso starker, je ndher das elektronegative Atom benachbart ist.
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- Die Verschiebung ist umso starker, je mehr elektronegative Atome benachbart sind.
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Elektronegative Atome knnen z.B. sein N, O, F, Cl, Br, |, etc.. ' obvz n""" vee 111«)% .
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Aufspaltung

H-Atome werden nicht nur durch elektronegative Nachbar-Atome beeinflusst, sondern auch durch
andere H-Atome. Benachbarte H-Atome, welche sich in einer chemisch verschiedenen Umgebung
befinden, andern das Magnetfeld fir ein gegebenes H-Atom. Diese Anderung kann verstarkend oder
abschwachend sein und ist abhangig von dem Spin der benachbarten H-Atome. Deshalb spaltet sich
das Signal fur das betrachtete H-Atom auf.

Betrachten wir uns zum Beispiel folgendes Molekal:
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Betrachten wir zunschst das Signal, welches uns H2 und H3 liefern wird:

- H2 und H3 haben die gleiche chemische Umgebung (weil sie an dasselbe C-Atom gebunden sind)
und ben deshalb keinen Einfluss aufeinander aus.

-Sie spuren jedoch das chemisch verschiedene H'

\
-H' kann zwei Spinzustande haben: , oder L

-Ein Spinzustand verstarkt das magnetische Feld fur H? und H?3 der andere
schwacht es ab. Das Signal wird also aufgespalten und sieht dann so aus:

Welches Signal wird uns wohl H' liefern?

- H' spurt eine Beeinflussung seines Magnetfeldes von H? und H?* gleichzeitig

- H2 und H3 konnen folgende Spinzustande haben: T T oder T l oder l T oder 11

- Insgesamt wird das Magnetfeld von H' also von 3 mdglichen Spinzustanden
beeinflusst (Nicht vier, da der zweite Spinzustand identisch zum dritten ist).
Das Signal sieht dann so aus:
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Aligemein gilt:
Aufspaltung
Atom
Keine Aufspaltung (Singlett) Kein H-Atom
Zwei Linien (Dublett) Ein H-Atom
Drei Linien (Triplett) Zwei H-Atome
Vier Linien (Quartett) Drei H-Atome

Anzahl gebundener H-Atome am benachbarten C-

Hinweis: Die Aufspaltung funktioniert nicht, wenn zwischen den H-Atome mehr als zwei C-Atome oder

ein Sauerstoff- oder Stickstoff-Atom dazwischen ist!
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Wie sieht dann wohl ein Quartett aus?

Mégliche Spinzustande der drei benachbarten H-Atome:
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Flache unter der kurv
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Manchmal ist in einem H-NMR-Spektrum angegeben, wie gross die Flache unter einem Signal ist, wie

in folgendem Spektrum von Bromethan zu sehen:

Die Zahl tber dem Signal gibt an, wie gross die
Flache unter der Kurve ist.

Die Fliche unter der Kurve entspricht der

Anzahl H-Atome, welche das Signal verursachen.
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H-NMR Spektroskopie: Arbeitsblatt

Das Wichtigste der Theorie:

Anzahl der Signale => Anzahl H-Atome mit unterschiedlicher chemischer Umgebung
Aufspaltung der Signale => Anzahl benachbarter H-Atome

Chemische Verschiebung => Elektronegative Atome als Bindungspartner oder in
unmittelbarer Nahe

1) In gleicher Nahe zu einem Wasserstoff Atom befinden sich jeweils folgende Atome:
Sauerstoff, lod, Brom, Stickstoff, Fluor, Chlor. Zeichnen Sie ein, wo das Signal des H-Atoms in
einem NMR-Spektrum ungefahr erscheinenwird. 3 48 > 3.4% > 340> 304> 2.96>2.66
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2) Mit welcher chemischen Verschiebung und Form erwarten Sie die Signale der folgenden
gekennzeichneten H-Atome (H' bis H*)? Zeichnen Sie ein!
H2
s/
H O H H
L I8 L1 L
H'-C—C—C—C—H
A
Cl F H H
H*: gv\du{. HZ SW\-‘J}QH:
Noke Cl an O
L ‘L‘ i ) L : I
7 5 4 3 2 1 0 7 6 3 2 1 ]
& (ppm) & (ppm)
He: Guacfett H*: T‘"ipldcb
7 s 5 e 2 1 ° 7 5 5 4 3 5 5
& (ppm) & (ppm)
KS Im Lee -1- Martin Lussi, 27.03.2018, FS 2018

Scanned with CamScanner



Spektroskopie

Schwerpunktfach Chemie 12. Schuljahr

3) Erklaren Sie in eigenen Worten die Aufspaltung der Signale im Spektrum von Bromethan.
Zeichnen Sie dazu die verschiedenen Spineinstellungs-méglichkeiten auf.
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4) Zeichfen Sie ein H-NMR-Spektrum von Diethylether g \ _C
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5) Sie wissen von einem Molekl lediglich die Summenformel CsH7CIO und bekommen
folgendes Spektrum:
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Um welches Molekil handelt es sich?
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Summenformel: C4HqCl

Dein Molekiil:

Cl
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Spektroskopie

Summenformel; C4HsCI

Dein Molekdil:
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Spektroskopie

Summenformel: C4HoCl

Dein Molekl:

Cl
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H-NMR Spektroskopie: Lésungen Gruppenarbeit zu CsHsCl
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SynopSiS Thema: H-NMR Klasse: SWP 12. Schuljahr Datum: 27.03.2018
A2 S

1. Die SuS verstehen, dass Molekile mit Wasserstoffatomen in einem Wasserstoff NMR-Spektrogramm spezifische Muster aufweisen

Operationalisierte Lernziele

2. Die SuS kennen die Begriffe der chemischen Verschiebung sowie Dublett, Triplett und Quartett.
3. Die SuS kénnen aus einfachen H-NMR Spektren auf die Struktur des Molekils schliessen sowie von einem einfachen Molekal ein H-NMR Spektrum zeichnen
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