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Ulesanne 1

TMR-katseklaasi kaaluti 170 mg vedelat ainet A ja lahustati see 0,6 mL deutereeritud
kloroformis (99,8% deuteeriumrikastusega CDCls-s).
Aine A andmed.:

Molekulivalem: C4H; 2N,

Molekulmass: 88,15

Mododeti jarenevad TMR spektrid:

400,1 MHz 'H ja 'H-'"H COSY TMR spektrid;

100,6 MHz "*C, DEPT-90, DEPT-135, C{'H} TMR spektrid;
'H-"*C HSQC ja "H-"*C HMBC TMR spektrid;

40,54 MHz "N{'H} TMR spekter;

'H-""N HMBC TMR spekter.

Selgituseks:
'H-"H COSY TMR spekter nitab korrelatsiooni erinevate vesinike vahel, ehk kui vesinikud

15hestavad tiksteist ("Juy > 0 Hz), siis tekib COSY spektris nende vahele korrelatsiooni-
signaal.

*C DEPT-135 TMR spektris on CH,-le vastavad signaalid vastandfaasis vorreldes CH ja
CHj;-le vastavate signaalidega ning protoneerimata siisinikud ei anna tildse signaali.

*C DEPT-90 TMR spektris on nihtavad vaid CH-le vastavad signaalid.

BC{'H} tihendab seda, et mdddetakse *C TMR spektrit, kus mddtmise ajal kiiritatakse
proovi 'H sagedusega, mille tulemusena kaovad >C TMR spektrist dra "J('H-">C)
16henemised.

'"H-">C HSQC on 2-mddtmeline vesinik-siisinik korrelatsioonispekter, kus signaalid on vaid
nende siisinike ja vesinike vahel, mis on teineteisega otse kovalentselt seotud ('Jcp).

'H-">C HMBC on samuti 2-mddtmeline vesinik-siisinik korrelatsioonispekter, aga signaalid
tekivad nende siisinike ja vesinike vahele, mis on iiksteisest 2, 3 voi harvem ka rohkem
keemilist sidet eemal (ehk niitab "Jcy > 0 Hz, kus n > 2).

'"H-""N HMBC puhul on samuti tingimuseks, et limmastik ja vesinik oleksid 2 v5i 3 keemilise
sideme kaugusel teineteisest.

N {'H} tihendab seda, et mdddetakse "N TMR spektrit, kus moStmise ajal kiiritatakse
proovi 'H sagedusega, mille tulemusena kaovad >N TMR spektrist dra "J('H-""N)
16henemised.

Lahenduskdik:

e Teil on kasutada iilalnimetatud spektrid ja TMR korrelatsioonitabelid. Lugege iile, mitu
signaali 1D spektritesse tekkis, vaadake ka signaalide integraale ja vorrelge molekuli-
valemiga — selle pOhjal saate delda iiht-teist molekuli siimmeetria ja asendajate
ekvivalentsuse kohta (kas niiteks '*C spektris olevate signaalide arv vastab
molekulvalemis olevate siisinike arvuga v4i on mingid siisinikud ekvivalentsed).

e Leida, mis tiiiipi multiplettidega on 'H ja >C TMR spektrites tegemist.

e Arvutada 'H ja >C TMR spektrites olevate multiplettide jaoks kdik selgelt mézratavad
16hestumiskonstandid (iihikuks herts, tdpsusega 1 kiimnendkoht).

Raportisse kirjutada:
1. Leida toodud TMR spektrite pdhjal aine A struktuurivalem.

Struktuurivalemite joonistamiseks soovitan kasutada vabavaralist tarkvara ACD ChemSketch
(http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/) voi tasulist tarkvara CambridgeSoft
ChemDraw (http.//www.cambridgesoft.com/Ensemble_for Chemistry/ChemDraw/).
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2. Millele (mis aine ja mis isotopomeerile) vastab "H TMR spektris viike singlett 7,26 ppm
juures? Joonistage struktuurivalem koos isotooptéhistega:

3. Millele (mis aine ja mis isotopomeerile) vastab "°C TMR spektris 1:1:1-kujuline tripleti
signaal 77,00 ppm juures? Leidke sealt multipletilt 1dhestumiskonstant (iihikuks herts,
tipsusega 1 kiimnendkoht) ja tipsustage, milliste tuumade tdttu see °C signaalide
16hestumine tekib. Joonistage struktuurivalem koos isotooptdhistega:

Tuletage meelde seminaris rddgitut!

4. Esitage aine A tdielik TMR spektriinfo (1D 'H, BC ja PN{'H} TMR spektrite kohta)
tekstiformaadis kujul nt:

Siia kirjutage aine A siistemaatiline nimetus:

'H TMR (200,0 MHz, CDCl3, 25 °C) &: 4,44 (s, 1H, OH); 3,18 (q, *Jun=7,1 Hz, 2H,
CHb); 0,74 (t, *Jun=7,1 Hz, 3H, CH5).

C TMR (50,3 MHz, CDCls, 25 °C) &: 48,3 (q, 'Jeu = 140,5 Hz, CH3).

PN{'H} TMR (20,3 MHz, CDCls, 25 °C) 8: 39,6 (NH,).

PS. Pange tdihele, kui tipselt (mitme kiimnendkohaga) keemilisi nihkeid ja [ohestumis-
konstante mdrkida!

NB. Pange tdihele, et [0hestumiskonstandid esinevad erinevate multiplettide juures
paarikaupa.

NB! Signaalide kirjelduste juurde kirjutage tdpselt vdilja, millistele konkreetsetele
vesinikele, siisinikele ja ldimmastikele aines A TMR signaalid kuuluvad. Selles aitavad
teid 2D 'H-"C ja 'H-"N korrelatsioonispektrid.

PS. 3C TMR spektris 61,5 ppm juures oleva multipleti analiiiisi vdite teha poolikult
(mdrkige seda kui ,,tm* ehk ,, tripleti multiplett“, aga iihe lohestumiskonstandi saate seal
ikkagi dra moota). Kas oskate valemi M=2nl+1 abil delda, mis tiitipi multiplett see olla
voiks?

PS. Pange tihele, mis spektromeetri sagedusel konkreetset tuuma moéodeti! Siin ndites ei
pruugi raporteeritud spektromeetri sagedus olla sama, mis teile antud spektritel kirjas
on.

5. Miks pole 'H ja "°C spektrites '°N-st tingitud signaalide 16henemisi niha, kuigi tegu on
tuumaga, mille spinnkvantarv =" ja seetdttu ikkagi 15hestab 'H ja "°C signaale?

6. Miks on 'H TMR spektris signaal 0,68 ppm juures nii lai vrreldes teiste signaalidega
(mis tiilipi funktsionaalriihma vesinikele see signaal vastab)?

7. PN{'H} TMR spektris on limmastikel erinevad keemilised nihked. Kumb "°N signaal
vastab kummale limmastikule aine A struktuurivalemis (vaadake ka 'H-""N
korrelatsioonispektrit)? Miks on nende signaalide intensiivsused nii erinevad, kuigi
kumbki kuulub vaid iihele 1ammastikule (mis tiitipi funktsionaalrithma ldmmastikele
kumbki signaal vastab)?

Ulesanne on kittesaadav PDF-formaadis aadressilt: http://kodu.ut.ee/~laurit/ AK2/

Raportit soovin saada oma e-posti aadressile lauri.toom@ut.ee ainult PDF-formaadis.
Raporti 1. versiooni esitamise tahtaeg on 15. mai 2015 kell 17:00. Minupoolse tagasiside
pohjal korrektselt parandatud 16pp-versiooni esitamise tdhtaeg on 29. mai 2015 kell 17:00.
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N ~~~ O ) LO
CV. (\; (V. \—; H‘ |—; |—; NB! Pl|g|Vaartused on anIUd ppm_ldeS! o F2 - Acquisition Parameters
\ / \ INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
\ / \ PULPROG zg30
TD 32768
________________ -5 SOLVENT CcDC13
NS 32
DS 0
SWH 6009.615 Hz
FIDRES 0.183399 Hz
AQ 2.7263477 sec
RG 9
DW 83.200 usec
DE 6.00 usec
TE 293.2 K
D1 5.00000000 sec
TDO 1
======== CHANNEL fl ========
lH TMR NUC1 1H
(suurendus) Pl 14.35 usec
PL1 0.00 dB
SFO1 400.1326008 MHz
T T T T T T [T [ [T [T [T T TIO O TITIOT Ry - processing parameters
23 22 21 20 19 18 17 16 15 14 13 12 11 10 09 08 0.7 0.6 ppm r 400130008 s
| ] L - WDW EM
E— - e — T T T T SSB 0
‘g’ Wgﬁgf Wg( 5 050 1z
[ ] - ] GB O
N N © N PC 1.00
'H TMR spekter (400.1 MHz, 20 °C)
(spekter vahemikus -1 kuni +11 ppm)
A
“““““ — —— g — e .
10 9 8 7 5 4 3 1 0 ppm

Lk.



LOKT.06.015 Analtitiline keemia Il Lauri Toom
Praktikum lauri.toom@ut.ee

UNIVERSITYoTARTU

'H-H COSY TMR spekter (400.1 MHz, 20 °C)

F2 - Acquisition Parameters

—2.4

ppm

INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG cosygpgf
m TD 2048
SOLVENT CDC13
Hy | yH PP 50 :
I I DS 8
X——X SWH 1600.512 Hz
70 4 FIDRES 0.781500 Hz
b AQ 0.6398452 sec
RG 14.2
r DW 312.400 usec
DE 6.00 usec
TE 293.2 K
70-6 do 0.00000300 sec
D1 1.50000000 sec
] | di3 0.00000400 sec
Dl6 0.00020000 sec
INO 0.00062480 sec
0'8 ======== CHANNEL fl ========
NUC1 1H
r PO 14.35 usec
Pl 14.35 usec
PL1 0.00 dB
[ 1 -0 SFO1 400.1306642 MHz
L ====== GRADIENT CHANNEL =====
GPNAM1 SINE.100
GPNAM2 SINE.100
—1.2 GPz1 10.00 %
GPZz2 10.00 %
Plé6 1000.00 usec
F1l - Acquisition parameters
71 4 NDO 1
. TD 128
SFO1 400.1307 MHz
L FIDRES 12.504002 Hz
SW 4.000 ppm
1 6 FnMODE QF
/J b F2 - Processing parameters
SI 2048
[ SF 400.1300206 MHz
g g WDW SINE
SSB 0
1-8 LB 0.00 Hz
GB 0
L PC 1.40
Fl - Processing parameters
—2.0 SI 256
MC2 QF
SF 400.1300206 MHz
[ WDW SINE
oo SSB 0
o0 72 2 LB 0.00 Hz
. GB 0
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e 2 NB! Piigivaartused on antud ppm-ides! = <
o~~~ O — < [ee
o~~~ O < o™
\ / F2 - Acquisition Parameters
\ / INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG zgpg30
D 65536
SOLVENT CDC13
NS 80
DS 0
SWH 24038.461 Hz
FIDRES 0.366798 Hz
AQ 1.3631988 sec
RG 32800
DW 20.800 usec
DE 6.00 usec
TE 293.3 K
D1 2.00000000 sec
dil 0.03000000 sec
DELTA 1.89999998 sec
TDO 1
======== CHANNEL fl ========
13 NUC1 13C
C{lH} TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) gil 288 usec
(suurendus) SFol 100.6228298 MHz
======== CHANNEL f2 ========
lll {~ CPDPRG2 waltzl6
T Nyez 1
PCPD2 70.00 usec
80 75 70 65 60 55 50 45 40 ppm  PL12 13176 a8
PL13 14.00 dB
\) PL2 0.00 dB
- N o SFO2 400.1316005 MHz
Q ‘q Q
- (9] - F2 - Processing parameters
ST 32768
SF 100.6128264 MHz
WDW EM
SSB 0
LB 1.00 Hz
GB 0
PC 1.40

13C{'H} TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C)
(spekter vahemikus -10 kuni +220 ppm)

\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \
200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 ppm Lk. 5
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13C DEPT-135 TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) £y hemmiettion Paremetors

CH, ! INSTRUM spect

CH,CH; 1 PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG zgpg30
TD 65536
SOLVENT CDC13
NS 80
DS 0
SWH 24038.461 Hz
S R T T T T S S S S S T I S SRR | PIDRES 0.366798 Ha
AQ 1.3631988 sec
85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 ppm RG 32800
DW 20.800 usec
DE 6.00 usec
TE 293.3 K
D1 2.00000000 sec
dll 0.03000000 sec
DELTA 1.89999998 sec
TDO 1
13C DEPT-90 TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) oo TTTT CHANNEL £l sotesmss
CH 1 NB! Pange tahele, et siin spektris signaale ei olegi! = 000 sec
SFO1 100.6228298 MHz
e e L £r
85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 ppm ;525%2 WaltZ}g
PCPD2 70.00 usec
PL12 13.76 dB
PL13 14.00 dB

13C TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C)
Vaadake ka suurendusi jargmistel lehtedel!

|

1y

85 80 75 70 65

60 55

50

45 40
BC{™H} TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C)
A J
L B R L B T T T T
85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 ppm
- ~ =]
NB! Pange téhele integraale! jef Wgr j?_’f

PL2 0.00 dB

SFO2 400.1316005 MHz

F2 - Processing parameters

SI 32768

SF 100.6128264 MHz

WDW EM

SSB 0

LB 1.00 Hz
- S GB 0

PC

1.40
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Current Data Parameters

NAME 2-Dimethylaminoethylamin
EXPNO 5
PROCNO 1
F2 - Acquisition Parameters
Date_ 20090527
Time 18.09
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG 2ggd30
TD 65536
SOLVENT CDC13
NS 256
DS 0
SWH 24038.461 Hz
FIDRES 0.366798 Hz
AQ 1.3631988 sec
RG 32800
DW 20.800 usec
DE 6.00 usec
TE 293.2 K
D1 2.00000000 sec
dll 0.03000000 sec
TDO 1

BCc TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) CHANNEL £1

(spekter vahemikus 35 kuni 80 ppm) NUC1 13C
Pl 9.50 usec
PL1 -2.00 dB
SFO1 100.6228298 MHz

Vaadake ka tdiendavaid suurendusi jargmistel lehtedel! ======== CHANNEL f2 ========

CPDPRG2 waltzl6
NUC2 1H
PCPD2 70.00 usec
PL12 13.76 dB
PL2 0.00 dB
SFO2 400.1316005 MHz
F2 - Processing parameters
SI 262144
SF 100.6128265 MHz
WDW EM
SSB 0
LB 0.10 Hz
GB 0
PC 1.40

75 70 65 60 55 50 45 40 ppm Lk. 7
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BCcTMR spekter (100.6 MHz, 20 °C)
(spekter vahemikus 76.2 kuni 77.8 ppm)

NB! Piigivaartused on antud hertsides!

NB! Meenutage seminariettekandest,
millele see signaal kuulub!

—
[ee]
(&)}
~
~
~

7747.38

7715.00

771

777 776 775 774

IO MMOAN OO
DA~ 00 OO0Wwo o O
MO OO~ OWAN o
MO ANNNN A O
MMM MMMMOMOMOM M
[NeIN<INeNe e INe JNe INe JiNo N I}

Wi

13C TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C)
(spekter vahemikus 59.8 kuni 63.3 ppm)

6203.10

n
N
[ee]
[e))
—
Nej

y

6195.15
6193.30

77.0

o
N
o
[e))
—
Nej

6187.15
6185.27
6182.15
6180.35
6177.25
6072.37
6069.22
6067.49
6064.39
6062.49
6057.55
6056.52
6054.50
6051.47
6049.56

Current Data Parameters

NAME 2-Dimethylaminoethylamin
EXPNO

PROCNO 1

F2 - Acquisition Parameters
Date_ 20090527

Time 18.09
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG 2ggd30

TD 65536
SOLVENT CDC13

NS 256

DS 0

SWH 24038.461 Hz
FIDRES 0.366798 Hz
AQ 1.3631988 sec
RG 32800

DW 20.800 usec
DE 6.00 usec
TE 293.2 K

D1 2.00000000 sec
dll 0.03000000 sec
TDO 1
======== CHANNEL f1l ========
NUC1 13C

Pl 9.50 usec
PL1 -2.00 dB
SFO1 100.6228298 MHz
======== CHANNEL f2 ========
CPDPRG2 waltzl6

NUC2 1H
PCPD2 70.00 usec
PL12 13.76 dB
PL2 0.00 dB
SFO2 400.1316005 MHz
F2 - Processing parameters
SI 262144

SF 100.6128265 MHz
WDW EM

SSB 0

LB 0.10 Hz
GB 0

PC 1.40
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13C TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) NB! Piigivaartused on antud hertsides!
(spekter vahemikus 42.0 kuni 46.8 ppm) A R it JeeuneeIn9
. Coe e e e . e e e e ~ O o< o
O WO oW OO LN 0 MN I~ MAN O~ N O - oo
2INDAG I IennaNy S5523935933 PR
Ce e e e SIS IR IS IR TIES S VIS I ] SIS TR IS VIS TR AR VR 0 0 ™~ ™~ O O NAME 2-Dimethylaminoethylamin
SIS | | SRR 5
oo ees ‘} ‘} PROCNO 1
SR Ik | | C o
\ \ F2 - Acquisition Parameters
| f | f Date_ 20090527
Time 18.09
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG 2ggd30
TD 65536
SOLVENT CDC13
NS 256
DS 0
SWH 24038.461 Hz
FIDRES 0.366798 Hz
AQ 1.3631988 sec
RG 32800
DW 20.800 usec
DE 6.00 usec
TE 293.2 K
D1 2.00000000 sec
dll 0.03000000 sec
TDO 1
======== CHANNEL f1l ========
R e e e R Nuel 3¢
Pl 9.50 usec
46.5 46.0 45.5 45.0 44.5 44.0 43.5 43.0 42,5 ppm Ful ~2.00 dB
SFO1 100.6228298 MHz
o~ < o 0 0 O
A e a2 ======== CHANNEL f2 ========
~ < ™ O~ oY [~ < CPDPRG2 waltz1l6
[SNIESNQN o O IoRToNTs} NUC2 1H
222 0EX NN PCPD2 70.00 usec
PL12 13.76 dB
\ / ‘ / PL2 0.00 dB
SFO2 400.1316005 MHz
\ / ‘ / F2 - Processing parameters
SI 262144
SF 100.6128265 MHz
WDW EM
3 SSB 0
13C TMR spekter (100.6 MHz, 20 °C) LB 0.10 ke
(spekter vahemikus 37.1 kuni 40.2 ppm) PC 1.40

400 398 396 394 392 390 388 386 384 382 380 378 376 374 ppm Lk. 9
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H3C HSQC TMR spekter

PPM

H H
Wl

L

—30

—35

40

—50

—95

— 60

— 65

—70

\
30 28 2

\
6 24 22 20 18 16 14 12 10 08 06 04 0.2

ppm

F2 - Acquisition Parameters
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG hsqcetgp

TD 2048
SOLVENT CDC13

NS 2

Ds 16

SWH 1600.512 Hz
FIDRES 0.781500 Hz
AQ 0.6398452 sec
RG 18400

DW 312.400 usec
DE 6.00 usec
TE 293.6 K
CNST2 130.0000000

do 0.00000300 sec
D1 1.50000000 sec
dll 0.03000000 sec
di3 0.00000400 sec
D16 0.00020000 sec
d4 0.00192308 sec
DELTA 0.00123470 sec
DELTAL 0.00091508 sec
INO 0.00008280 sec
ST1CNT 64
ZGOPTNS

======== CHANNEL fl ========
NUC1 1H

Pl 14.35 usec
p2 28.70 usec
P28 2000.00 usec
PL1 0.00 dB
SFO1 400.1306642 MHz
======== CHANNEL f2 ========
CPDPRG2 garp

NUC2 13C

P3 9.50 usec
p4d 19.00 usec
PCPD2 60.00 usec
PL12 13.00 dB
PL2 -2.00 dB
SFO2 100.6183027 MHz
====== GRADIENT CHANNEL =====
GPNAM1 SINE.100
GPNAM2 SINE.100

GPZ1 80.00 %
GPZ2 20.10 %
P16 1000.00 usec

Fl - Acquisition parameters
NDO 2

TD 128
SFO1 100.6183 MHz
FIDRES 47.176933 Hz
SW 60.015 ppm
FnMODE Echo-Antiecho

F2 - Processing parameters
SI

SF 400.1300289 MHz
WDW QSINE
SSB 2
LB 0.00 Hz
GB 0
PC 1.40
Fl1 - Processing parameters
ST 256
MC2 echo-antiecho
SF 100.6128275 MHz
WDW QSINE
SSB 2
LB 0.00 Hz
GB 0
Lk. 10
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H3C HMBC TMR spekter

H
11
X-——=2-C

e

\ \
30 28 2

\
.6

\ \
24 22 20 18 16 1

\
4

\
1.2

\ \ \
1.0 08 06 O

\ \
4 0.2

Ppm

30

35

40

45

50

55

60

65

70

75

80

ppm

F2 - Acquisition Parameters

INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG hmbcgplpndgf

TD 2048
SOLVENT CDC13

NS 2

DS 16

SWH 1600.512 Hz
FIDRES 0.781500 Hz
AQ 0.6398452 sec
RG 16400

DW 312.400 usec
DE 6.00 usec
TE 293.1 K
CNST13 8.0000000
CNST2 130.0000000

do 0.00000300 sec
D1 1.50000000 sec
D16 0.00020000 sec
dz2 0.00384615 sec
de6 0.06250000 sec
INO 0.00008280 sec
======== CHANNEL fl ========
NUC1 1H

Pl 14.35 usec
p2 28.70 usec
PL1 .00 dB
SFO1 400.1306642 MHz
======== CHANNEL f2 ========
NUC2 13C

P3 9.50 usec
PL2 -2.00 dB
SFO2 100.6183027 MHz
====== GRADIENT CHANNEL =====
GPNAM1 SINE.100
GPNAM2 SINE.100
GPNAM3 SINE.100

GPZ1 50.00 %
GPZ2 30.00 %
GPZ3 40.10 %
Plé6 1000.00 usec

F1l - Acquisition parameters
NDO 2

TD 128
SFO1 100.6183 MHz
FIDRES 47.176933 Hz
SW 60.015 ppm
FnMODE QF

F2 - Processing parameters
SI 2048

SF 400.1300158 MHz
WDW SINE

SSB 0

LB 0.00 Hz
GB 0

PC 1.40

Fl - Processing parameters
SI 256

MC2 QF

SF 100.6128275 MHz
WDW SINE

SSB 0

LB 0.00 Hz
GB 0

Lk.
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Q ot NB! Piigivaartused on antud ppm-ides!
N{*H} TMR spekter (40.5 MHz, 20 °C)
(suurendus)
29 28 27 26 25 24 23 22 21 20 19 18 17 16 15 14 13@ 12 11 ppm
AN O
Qo
|
“ ‘;
NB! Pange tahele signaalide intensiivsusi!
Molekulis on 2 lammastikuaatomit, aga Uks neist annab tugevama signaali kui teine lammastik.
SN{H} TMR spekter (40.5 MHz, 20 °C)
(spekter vahemikus -50 kuni +450 ppm)
\ \ \ \ \ \ \ \ \ \
400 350 300 250 200 150 100 50 0 ppm

F2 - Acquisition Parameters
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG zgpg30

TD 65536
SOLVENT CDC13

NS 396

DS 4

SWH 20380.436 Hz
FIDRES 0.310981 Hz
AQ 1.6078665 sec
RG 46300

DW 24.533 usec
DE 6.00 usec
TE 293.3 K

D1 10.00000000 sec
dil 0.03000000 sec
DELTA 9.89999962 sec
TDO 1
======== CHANNEL f1l ========
NUC1 15N

P1 14.90 usec
PL1 -3.00 dB
SFO1 40.5529300 MHz
======== CHANNEL f2 ========
CPDPRG2 waltzl6

NUC2 1H
PCPD2 70.00 usec
PL12 13.76 dB
PL13 14.00 dB
PL2 0.00 dB
SFO2 400.1307202 MHz
F2 - Processing parameters
SI 65536

SF 40.5448210 MHz
WDW EM

SSB 0

LB 1.00 Hz
GB 0

PC 1.00

Lk.
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F2 - Acquisition Parameters
INSTRUM spect
PROBHD 5 mm BBO BB-1H
PULPROG hmbcgplpndgf
HA5N HMBC TMR spekter - 2048
SOLVENT CDC13
PpmM s 80
DS 16
L SWH 1400.560 Hz
H r FIDRES 0.683867 Hz
| J r AQ 0.7311860 sec
r RG 16400
C--—-N — 40 DW 357.000 usec
r- DE 6.00 usec
E TE 293.2 K
E r CNST13 8.0000000
F CNST2 95.0000000
E £ do 0.00000300 sec
7_30 D1 1.89999998 sec
F D16 0.00020000 sec
F L d2 0.00526316 sec
L dé 0.06250000 sec
k= L INO 0.00002465 sec
s —=20
3 [ ======== CHANNEL fl ========
L NUC1 1H
3 C Pl 14.35 usec
= r P2 28.70 usec
. —=10 PL1 0.00 dB
= r SFO1 400.1306002 MHz
3 E ======== CHANNEL f2 ========
- F NUC2 15N
— 0 P3 14.90 usec
E E PL2 -3.00 dB
3 £ SFO2 40.5529300 MHz
=z L ====== GRADIENT CHANNEL =====
L 1 0 GPNAM1 SINE.100
% [ GPNAM2 SINE.100
3 L GPNAM3 SINE.100
= L GPz1 70.00 %
3 && 00 £ GPZ2 30.00 %
C GPZ3 50.10 %
S B ' F 20 P16 1000.00 usec
5 L
=3 r Fl - Acquisition parameters
3 r NDO 2
3 r 30 TD 244
E r SFO1 40.55293 MHz
E3 F FIDRES 83.131050 Hz
3 E SW 500.185 ppm
= E FnMODE QF
3 L
E3 - 40 F2 - Processing parameters
= [ ST 4096
3 [ SF 400.1300189 MHz
£ [ WDW SINE
3 [ SSB 0
3 0 50 LB 0.00 Hz
= L GB 0
z’ C PC 1.40
k3 C Fl - Processing parameters
3 — 60 ST
E r MC2 OF
3 r SF 40.5448210 MHz
= E WDW SINE
i E SSB 0
£ : 70 ég 0.08 Hz
E3 L
\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \

w
o
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