
2019. 11. 02.

1

A cseref olyamatok tipusai: 
konf ormációs egyensúly (gyűrűinverzió, gátolt rotáció)

tautomer egyensúly
komplex egyensúly

Kéthely -csere

Az NMR spektrum hőmérsékletfüggése, dinamikus NMR spektroszkópia
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Az NMR spektrum hőmérsékletfüggése, dinamikus NMR 

Gy ors csere

Lassú csere

Tr ?

Példa:
Konformációs 
egyensúly

Gátolt rotáció észlelése 1H-NMR spektrumban: DMF
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Gátolt rotáció észlelése 13C –NMR spektrumban: DMF Gátolt rotáció : Koaleszcencia mérése DMF 1H és 13C 
spektrumaiban

Kéthely-csere leírása : Eyring egyenlet

nA és nB a v égtelen lassú csere esetén mért individuális kémiai eltolódások

Tc a hőmérsékletfügő kisérletsorozatból meghatározható koaleszcenciahőmérséklet

Meghatározható a DG aktiválási szabadentalpia

Elv álasztható-e a két species ?
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Cl

CCl
3

ppm       Int.  No.
32.16    848  1

29.89    924  2
29.59  1000  3

22.88    970  4
14.16    721  5 

ppm       Int.  No.
131.70   778  4

128.16 1000  3
126.21   453  2

125.33   932  1 

ppm     Int.    Assign.
62.80  1000     1

32.79    716     2
31.80    617     3 

25.59    706     4 
22.75    692     5 

14.07    473     6 
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Ppm      Int.    Assign.
140.91    248      1

128.38  1000      2
127.39    540      3

126.95  1000      4 
64.70    525      5 

Ppm      Int.   Assign.
136.65   467      1 

133.74   355      2 *
133.05   391      3 * 

129.20   929      4 # 
129.03 1000      5 # 

127.17   863      6 
61.83   944      7 

ppm     Int. Assign.
119.87  181    4 

19.26   973    3 * 
19.04 1000    2 *

13.30   654    1 

ppm        Int.   Assign.
131.59    874       1 

128.33  1000       2 
128.26    669       3 

123.31    232       4
89.43    166       5 
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ppm        Int.     Assign.
172.29    915        1 

92.55    910        2 
72.56    981        3 

72.22    976        4
71.70  1000        5

70.67    864        6 

ppm        Int. Assign.
205.03    780        1

184.96    730        2 
170.28    784        3 *

169.55     727       4 *
156.49     628       5

126.88     670       6 
121.42     674       7 

88.47    958       8 
68.18    670       9 

67.34    580     10 
55.24    688     11

50.89    703     12 
46.89    983     13 

43.62  1000     14
39.25    578     15 

33.82    538     16
32.92    522     17 # 

31.20    536     18 # 
30.79    696     19

23.36    517     20 
20.73    874     21 *   

20.26    895     22 *
16.33    813     23  

Ppm      Int.      Assign.
166.49    655           1

151.78    847           2  
148.65    983           3

135.07  1000           4 
129.70    530           5 

123.29    658           6  
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Ppm      Int.     Assign.
202.09    179        1 

191.25  1000        4 
100.48    478        5 

58.52    144        2 
30.82    139        3 

24.80    716        6 

 Int.

(ppm)

41.56     525

27.86     495

22.68   1000
20.62     545

14.37     440

CH
3

CH
3

CH
3

 Int.

(ppm)

156.85     134

79.61     135

61.93     254
43.26       94

28.44   1000
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