Лабораторная работа №3
Использование программы ChemBioDraw для интерпретации спектров ЯМР 1Н и ЯМР 13С

Цель работы: 
1. Приобретение навыков работы с программой ChemBioDraw (симуляция 
ЯМР-спектров)                         
2. Использование полученных знаний и навыков для решения задачи  
структурного анализа органических соединений.

Ход работы
1. Заготовьте таблицу:
	Н(номер)
	Химический сдвиг, м.д.

	
	Спектр (ChemBioDraw)
	Спектр

(аддитивные схемы)
	Спектр экспериментальный

	
	
	
	


2. Используя возможности программы ChemBioDraw, изобразите структурную формулу бензойной кислоты.

3. В меню “Structure” выберите команду “ Predict 1H-NMR Shifts”

4. На экране компьютера появляется изображение структурной формулы бензойной кислоты с величинами химических сдвигов всех магнитно неэквивалентных протонов. Ниже будет представлен расчетный ПМР-спектр.

5. Проанализируйте полученный спектр:

· объясните происхождение сигналов в спектре

· мультиплетность сигналов

· величины химических сдвигов

6.  Заполните соответствующие строки таблицы.

7. Рассчитайте величины химических сдвигов по аддитивной схеме, используя необходимые данные известных Вам литературных источников. Заполните соответствующие строки таблицы.

8. Используя возможности известных Вам баз спектральных данных органических веществ, найдите экспериментальный спектр бензойной кислоты. Проанализируйте спектр (см. п. 5). Заполните соответствующие строки таблицы.
9. Проанализируйте данные таблицы, сделайте вывод.
10.  Приведите полное описание спектра 1Н ЯМР бензойной кислоты.
11.  Заготовьте таблицу:

	С(номер)
	Химический сдвиг, м.д.

	
	Спектр (ChemBioDraw)
	Спектр

(аддитивные схемы)
	Спектр экспериментальный

	
	
	
	

	
	
	
	


12. Повторите операции п.п. 2 – 10 для спектра ЯМР 13С.

13.  Получите у преподавателя оценку своей работы.

14.  Используя возможности программы ChemBioDraw, получите расчетные спектры ЯМР 1Н, и 13С соединения из Вашего индивидуального домашнего задания. Сохраните полученные результаты.

