
Unser NMR-Service:
Übersicht 2D-NMR-Experimente

• H,H-COSY

� 1H-Skala auf beiden Achsen
� Zeigt welche Hs miteinander koppeln
� Peaks in der Diagonale geben keine 

Information

• HSQC

� 1H-Skala auf x-Achse, 13C-Skala auf y-Achse
� Zeigt Kopplung eines H zu dem C an, an 

das es gebunden ist 
� Quartäre Cs nicht sichtbar
� HSQCED:  CH2 farblich hervorgehoben

• HMBC

� 1H-Skala auf x-Achse, 13C-Skala auf y-Achse
� Zeigt Kopplung eines C mit einem H an, das

am nächsten bzw. übernächsten bzw. 

überübernächsten C gebunden ist ⇒⇒⇒⇒ damit

wird z.B. Zuordnung quartärer Cs möglich.
Hier sieht man z.B. die Kopplung von C19 
mit H18a+b, H15 und H16a-c sowie sogar 
über den Sauerstoff hinweg zu H22a+b.

� Artefakte durch Dubletts an den Stellen, wo 
im 1H-NMR Spektrum die 13C-Satelliten liegen
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Operator sut
Einwaage 31mg
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Current Data Parameters
NAME     SUT050713 sample 4

EXPNO                10
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters

Date_          20050713
Time              17.56

INSTRUM           av400
PROBHD   5 mm BBO BB-1H

PULPROG            zg30
TD                65536

SOLVENT           CDCl3
NS                   16

DS                    2
SWH            8278.146 Hz

FIDRES         0.126314 Hz
AQ            3.9584243 sec

RG                 90.5
DW               60.400 usec

DE                 6.00 usec
TE                300.0 K

D1           1.00000000 sec

TD0                   1

======== CHANNEL f1 ========
NUC1                 1H

P1                11.00 usec
PL1               -4.00 dB

SFO1        400.1324710 MHz

F2 - Processing parameters
SI                32768

SF          400.1300033 MHz

WDW                  EM

SSB                   0
LB                 0.30 Hz

GB                    0
PC                 1.00

DU=D:/, USER=edu, NAME=SUT050713 sample 4, EXPNO=10, PROCNO=1
F1=12.000ppm, F2=-1.500ppm, MI=0.36cm, MAXI=100000.00cm, PC=1.000
     #     ADDRESS            FREQUENCY         INTENSITY
                           [Hz]        [PPM]
     1     11531.8     3693.497       9.2307         2.80
     2     11540.2     3691.380       9.2255         5.62
     3     11548.8     3689.212       9.2200         3.29
     4     11685.1     3654.767       9.1340        12.77
     5     11693.7     3652.601       9.1285        11.16
     6     14627.4     2911.472       7.2763         2.11
     7     17176.8     2267.421       5.6667         0.97
     8     17197.2     2262.259       5.6538         1.23
     9     17202.0     2261.032       5.6507         1.37
    10     17207.8     2259.581       5.6471         1.17
    11     17222.2     2255.930       5.6380         1.22
    12     17228.0     2254.464       5.6343         1.38
    13     17232.8     2253.259       5.6313         1.18
    14     17253.3     2248.084       5.6184         0.99
    15     19517.9     1675.987       4.1886         2.59
    16     19546.1     1668.856       4.1708         8.00
    17     19574.3     1661.720       4.1530         8.07
    18     19602.6     1654.572       4.1351         2.69
    19     21574.2     1156.505       2.8903         2.04
    20     21605.5     1148.598       2.8706         1.97
    21     21636.9     1140.651       2.8507         3.37
    22     21668.2     1132.755       2.8310         3.35
    23     21810.0     1096.938       2.7415         3.30
    24     21830.1     1091.859       2.7288         3.35
    25     21872.7     1081.088       2.7018         2.01
    26     21892.8     1076.006       2.6891         1.91
    27     23739.9      609.390       1.5230        14.91
    28     23765.0      603.034       1.5071        14.83
    29     24137.0      509.061       1.2722         9.07
    30     24165.2      501.936       1.2544        18.00
    31     24193.5      494.784       1.2366         8.63
    32     26152.1        0.002       0.0000         2.47

DataSetName\Number: SUT050713 sample 4\10
DataLocation: D:/\data\edu\nmr\SUT050713 sample 4\10

Operator sut
Einwaage 31mg

190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 ppm

Current Data Parameters
NAME     SUT050713 sample 4
EXPNO                11
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20050713
Time              18.11
INSTRUM           av400
PROBHD   5 mm BBO BB-1H
PULPROG          zgpg30
TD                65536
SOLVENT           CDCl3
NS                  256
DS                    2
SWH           28248.588 Hz
FIDRES         0.431039 Hz
AQ            1.1600372 sec
RG                 1024
DW               17.700 usec
DE                 6.00 usec
TE                300.0 K
D1           2.00000000 sec
d11          0.03000000 sec
DELTA        1.89999998 sec
TD0                   1

======== CHANNEL f1 ========
NUC1                13C
P1                 7.30 usec
PL1               -4.00 dB
SFO1        100.6248425 MHz

======== CHANNEL f2 ========
CPDPRG2         waltz16
NUC2                 1H
PCPD2             80.00 usec
PL2               -4.00 dB
PL12              13.00 dB
PL13              15.00 dB
SFO2        400.1318006 MHz

F2 - Processing parameters
SI                32768
SF          100.6127690 MHz
WDW                  EM
SSB                   0
LB                 1.00 Hz
GB                    0
PC                 1.40

DU=D:/, USER=edu, NAME=SUT050713 sample 4, EXPNO=11, PROCNO=1
F1=250.000ppm, F2=-12.500ppm, MI=0.18cm, MAXI=10000.00cm, PC=1.400
     #     ADDRESS            FREQUENCY         INTENSITY
                           [Hz]        [PPM]
     1     10572.8    17083.252     169.7921         5.00
     2     11514.2    16271.682     161.7258         3.84
     3     13039.5    14956.715     148.6562         4.48
     4     14741.5    13489.535     134.0738         3.73
     5     15282.9    13022.782     129.4347        18.00
     6     16106.1    12313.068     122.3808         8.61
     7     21360.6     7783.332      77.3593        20.77
     8     21397.7     7751.359      77.0415        21.27
     9     21434.8     7719.368      76.7235        21.33
    10     22171.7     7084.072      70.4093         8.31
    11     23276.1     6132.026      60.9468         8.91
    12     25650.7     4084.943      40.6006         8.53
    13     28063.2     2005.157      19.9294         9.28
    14     28735.7     1425.404      14.1672         8.53

DataSetName\Number: SUT050713 sample 4\11
DataLocation: D:/\data\edu\nmr\SUT050713 sample 4\11

Unser NMR-Service:
Übersicht 1D-NMR-Experimente

• 1H

� Peaks integriert
� Integral proportional zur Anzahl Hs

• DEPT

� 4x empfindlicher als 13C-Experiment 
� CH, CH3 zeigen in eine Richtung,              

CH2 in die andere 
� quartäre Cs nicht sichtbar

• 13C

� Keine Integrale
� Peakhöhe nicht proportional zur Anzahl Cs

• APT

� 4x empfindlicher als 13C-Experiment
� CH, CH3 zeigen in eine Richtung, CH2, Cq, 

zeigen in dieselbe Richtung wie CDCl3
� quartäre Cs sichtbar

Operator sut
Einwaage 31mg

190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 ppm

Current Data Parameters

NAME     SUT050713 sample 4
EXPNO                12

PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20050713

Time              18.26
INSTRUM           av400

PROBHD   5 mm BBO BB-1H

PULPROG             apt
TD                65536

SOLVENT           CDCl3
NS                  256

DS                    2
SWH           28248.588 Hz

FIDRES         0.431039 Hz
AQ            1.1600372 sec

RG                 1024
DW               17.700 usec

DE                 6.00 usec
TE                300.0 K

CNST2       145.0000000
CNST11        1.0000000

D1           2.00000000 sec
d11          0.03000000 sec

d20          0.00689655 sec
D21          0.00000000 sec

P1                 7.30 usec
TD0                   1

======== CHANNEL f1 ========

NUC1                13C
P0                 7.30 usec

p2                14.60 usec
PL1               -4.00 dB

SFO1        100.6248425 MHz

======== CHANNEL f2 ========

CPDPRG2         waltz16
NUC2                 1H

PCPD2             80.00 usec
PL2               -4.00 dB

PL12              13.00 dB
SFO2        400.1318006 MHz

F2 - Processing parameters

SI                32768
SF          100.6127690 MHz

WDW                  EM
SSB                   0

LB                 1.00 Hz
GB                    0

PC                 1.40

DU=D:/, USER=edu, NAME=SUT050713 sample 4, EXPNO=12, PROCNO=1
F1=250.000ppm, F2=-12.500ppm, MI=0.09cm, MAXI=10000.00cm, PC=1.400

     #     ADDRESS            FREQUENCY         INTENSITY
                           [Hz]        [PPM]
     1     10573.0    17083.064     169.7902        -0.89

     2     11514.5    16271.435     161.7234        -0.57
     3     13039.5    14956.722     148.6563        -0.70
     4     14741.2    13489.763     134.0761        -0.89

     5     15283.0    13022.657     129.4334         9.50
     6     16106.5    12312.743     122.3775         3.70
     7     21360.8     7783.124      77.3572        -1.73

     8     21397.8     7751.260      77.0405        -1.51
     9     21434.8     7719.308      76.7229        -1.34

    10     22171.7     7084.055      70.4091         4.95
    11     23276.1     6131.976      60.9463        -2.86
    12     25650.4     4085.208      40.6033        -3.53

    13     28063.4     2004.930      19.9272         3.96
    14     28735.9     1425.231      14.1655         3.07

DataSetName\Number: SUT050713 sample 4\12
DataLocation: D:/\data\edu\nmr\SUT050713 sample 4\12Operator sut

Einwaage 31mg

190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 ppm

Current Data Parameters

NAME     SUT050713 sample 4
EXPNO                13

PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20050713

Time              19.18
INSTRUM           av400

PROBHD   5 mm BBO BB-1H
PULPROG         dept135

TD                65536
SOLVENT           CDCl3

NS                  256
DS                    2

SWH           28248.588 Hz
FIDRES         0.431039 Hz

AQ            1.1600372 sec
RG                 1024

DW               17.700 usec
DE                 6.00 usec

TE                300.0 K
CNST2       145.0000000

D1           2.00000000 sec

d2           0.00344828 sec
d12          0.00002000 sec

DELTA        0.00000929 sec
TD0                   1

======== CHANNEL f1 ========

NUC1                13C
P1                 7.30 usec

p2                14.60 usec
PL1               -4.00 dB

SFO1        100.6248425 MHz

======== CHANNEL f2 ========
CPDPRG2         waltz16

NUC2                 1H
P3                11.00 usec

p4                22.00 usec
PCPD2             80.00 usec

PL2               -4.00 dB
PL12              13.00 dB

SFO2        400.1318006 MHz

F2 - Processing parameters

SI                32768

SF          100.6127690 MHz

WDW                  EM

SSB                   0

LB                 1.00 Hz

GB                    0

PC                 1.40

DU=D:/, USER=edu, NAME=SUT050713 sample 4, EXPNO=13, PROCNO=1
F1=250.000ppm, F2=-12.500ppm, MI=0.09cm, MAXI=10000.00cm, PC=1.400

     #     ADDRESS            FREQUENCY         INTENSITY
                           [Hz]        [PPM]
     1     15282.8    13022.875     129.4356         9.00

     2     16106.0    12313.158     122.3817         4.72
     3     22171.8     7084.021      70.4088         4.77
     4     23276.1     6132.014      60.9467        -4.54

     5     25650.7     4084.886      40.6001        -5.00
     6     28063.1     2005.187      19.9297         4.90
     7     28735.6     1425.463      14.1678         3.00

DataSetName\Number: SUT050713 sample 4\13
DataLocation: D:/\data\edu\nmr\SUT050713 sample 4\13
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