Instrukcja przygotowania opisu spektroskopowego preparatu:

‘. COOH
kwas 3-fenyloprop-2-enowy 7©5/V
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'H NMR (500 MHz, CDCl5) 6 ppm: 7,81 (d, J=16,0 Hz, 1H, H-3); 7,58-7.55 (m, 2H, H-5); 7,43-7,41 (m, 3H, H-6, H-7);
6,47 (d, J=15,5 Hz, 1H, H-2).

Schematyczny opis widma protonowego powinien zwraca¢ uwage na czesto$¢ rezonansowa spektrometru uzytego
do pomiaru oraz rozpuszczalnik uzyty do rejestracji widma. Nastepnie sygnaty powinny zostaé wymienione wg
malejgcego (lub (rzadziej) rosngcego) przesuniecia chemicznego. Nalezy wskaza¢ na ich multipletowos¢, odczytang
wartos¢ statej sprzezenia, intensywno$é sygnatu oraz powinno nastgpi¢ przypisanie sygnatu do odpowiedniego
protonu w zwigzku (tak doktadnie, jak jest to mozliwe z wykorzystaniem wiedzy spektroskopowej i organicznej).
Pomocne jest przy tym postuzenie sie rysunkiem z pomocniczg numeracjg zwigzku. Przesuniecie chemiczne powinno
by¢ podane z doktadnosciag do setnych czesci ppm, stata sprzezenia do dziesigtych czesci Hz (drobne rdinice w
wartosci tej samej statej sprzezenia mogga sie pojawi¢ pomiedzy sygnatami i najczesciej wynikajg z ograniczonej
rozdzielczosci spektralnej spektrometru). W przypadku multipletéw, wskazujemy na zakres sygnatu, nie podajemy
wartosci statej sprzezenia.

3C NMR (50 MHz, CDCls) & ppm: 172,7 (C=0); 147,0 (C-3); 134,0 (C-4); 130,7 (C-7); 128,9 (C-5 lub C-6); 128,3 (C-5 lub
C-6); 117,3 (C-2).

Schemat opisu widma weglowego wyglada podobnie do widma protonowego. Nalezy zwréci¢ uwage na poprawng
czesto$¢ rezonansowg w widmie °C, ktdéra jest réizna niz w widmie ‘H. Przesuniecie chemiczne podajemy z
doktadnosciag do dziesigtych czesci ppm, a sygnaty przypisujemy tak doktadnie, jak jest to mozliwe (zachowujemy
przy tym zdrowa racjonalno$¢). W przypisaniu sygnatéw pomocne mogg by¢ dodatkowe informacje z widma (np.
intensywnos¢ sygnatéw) lub w pewnym stopniu tabele inkrementéw poszczegdlnych podstawnikdw. Zalecane jest
zachowanie numeracji atomoéw tozsame z widmem protonowym.

IR (KBr): 3016-2592 (O-H); 3016 (C-H,ozc. sp2); 1680 (C=0y,,c); 1630, 1448, 1424 (moze tez 1496 C=Cgyel); 1312 (lub
1288 C-O,0,c); 768, 712 (monopodstawiony pierscief C-Heefor) cm™.

Opis widma IR powinien zwraca¢ uwage na forme pomiaru prébki (KBr, nujol, film, etc.) oraz wskazywaé na pasma
potwierdzajgce obecnos¢ kluczowych grup funkcyjnych zwigzku. Nie zawsze jest mozliwe odnalezienie wszystkich
pasm, nie zawsze wszystkie pasma mozna poddad jednoznacznej interpretacji, nalezy zachowaé zdrowy rozsgdek w
tej analizie, ale powinno sie podjg¢ prébe odnalezienia kluczowych informacji w oparciu o racjonalne kryteria
spektroskopowe. Podaje sie wytgcznie maksimum absorpcji danego pasma, jedynie drgania rozciggajgce O-H w
kwasach karboksylowych podaje sie jako zakres pasma, ze wzgledu na szeroki zakres tych drgan.
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