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RMN de alta resolucion
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TABLA 10-1 Actividad en RMN y abundancia natural de algunos nticleos

Abundancia Abundancia
Actividad natural Actividad natural
Nicleo en RMN (%) Niicleo en RMN (%)
'H Activo 99.985 1% Inactivo  99.759
’H (D) Activo 0.015 o Activo 0.037
SH (T Active 0 B0 Inactivo 0.204
e Inactivo  98.89 PR Activo 100
e Activo 1.11 p Activo 100
N ACTVO 99.63 261 Activo 75.53

15N Activo 0.37 el Activo 24 47



22 20
ppm ()

Expansion

Cuarteto J=126 Hz

Triplete J= 151 Hz

Cuarteto J= 118 Hz




Desacoplamiento de banda ancha
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13C NMR
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13C NMR
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DEPT distortionless enhancement by
polarization transfer

Ordinary broadband decoupled spectrum..
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DEPT-90

DEPT-135

©2001 Brooks/Cole - Thomson Learning

Chemical shift (8)
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Un problema de la guia....

Tienes cuatro viales sin etiqueta, cada uno de ellos contiene un isdmero del
dicloropropano (1,1-dicloropropano; 2,2-dicloropropano; 1,2-dicloropropano vy
1,3-dicloropropano). Con el fin de identificar correctamente cada compuesto y
poner la etiqueta correcta a cada vial, has registrado sus espectros de 13C y 1H
RMN. ¢Qué espectro corresponde a cada compuesto Si:

a) El espectro de 13C RMN “A” presenta tres sefales entre 80 y 60 ppm y el de 1H
RMN “A” tres sefales entre 80 y 5 ppm, siendo la sefial mas desapantallada un
sexteto?

b) El espectro de 13C RMN “B” presenta dos sefiales entre 80y 70 ppm y el de 1H
RMN “B” Una sefial singlete a 61.2 ppm?

C)El espectro de 13C RMN “C” presenta dos sefales entre 80 y 70 ppm y el de 'H
RMN “C” dos sefiales entre 80 y 10 ppm, siendo la sefial mas desapantallada un
triplete?

d) El espectro de 13C RMN “D” presenta tres senales entre 80 y 70 ppm y el de 'H
RMN “d” tres senales entre 80 y 10 ppm, siendo la sefial mas desapantallada es
triplete?



¢ Podrias indicar cual de los espectros de 13C RMN gue se muestran a continuacion
corresponde al aminoacido leucina y cual a isoleucina? Justifica tu respuesta.
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Deuterocloroformo CDCl;-d,
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En la representacién del espectro de 3C RMN y DEPT 135 (Distortionless Enhancement by Polarisation Transfer) del
monoterpeno limoneno indicar cuales sefiales corresponden a carbonos cuaternarios, CH, CH, y cuales a CH,

&l . . o aje) e« 1] e
o) =5 < 18] | ofeal | = |
= i o = ik = e i B I
oo e o3 Ly oy - L= L oy O
o 10| ™) o = =1 o) oul ol oul
- ~ ~ -
P = ' b L T RS ) ey ik, A A - by . pola 24,
iy " . L' S A L ¥ ey wly <y T
1
9
i 8
3 5
6
10
7 2
I
o..,_-,.,-.n.mer--me,-_,“m -J._-ﬂ.._._ R — e s s A A D .M T e e A e e e e .,,,.,..4‘,..,.,,.1 N —
P e TR e T e A St S SRS N T i e e I B IR e T e
140 .0 120.0 100.0 80.0 60.0 40.0 29.0 0.0

aTaTs!



Dbl b Siratlen o
PRy

SR AT T ¢ b e
I | I ! ! i i
80 70 80 50 40 30 20

Fie.2.2.1. }3C DEPT spectra of 3-zcetyloleanolic acid methylester, aliphaticregion only: abroadband 1H decouplied

<L

spectrum; b CHjz and CH signals positive, CH3 signals negative; ¢ CH signals only.



RMN bidimensional
Correlated Spectroscopy

(a)

J




Tipos de 2D NMR

Correlacion Homonuclear
A través del enlace: COSY, TOCSY, 2D-INADEQUATE,
2D-ADEQUATE
A traves del espacio: NOESY, ROESY

Correlacion Heteronuclear

A un enlace: HSOC, HMOC
A largo alcance:HMBC, COLOC



http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/cosy/cosy.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/tocsy/tocsy.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/inad/inad.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/adequate/adequate.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/noesy/noesy.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/roesy/roesy.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/hetcor/hetcor.html
http://chem.ch.huji.ac.il/nmr/techniques/2d/hmbc/hmbc.html

Acoplamiento A-B en un espectro COSY
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COSY: correlated spectroscopy
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Homonuclear
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The 20} hydrogen COSY speciram: of 2-chkrobulane.




RMN bidimensional
Heteronuclear-HETCOR
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RMN bidimensional

HMQC
Heteronuclear Multiple Quantum Correlation
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COLOC (Correlation Spectroscopy via Long Range Couplings)

Correlaciones heteronucleares a 2 y 3 enlaces
7
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Espectro COLOC 400 MHz de vainillina en CDCl,



Haciendo uso de los espectros bidimensionales COSY (Correlated spectroscopy) y HETCOR (Heteronuclear Correlated
spectroscopy) asignar todas las sefales de 'H y 13C RMN del 2-butenoato de etilo.
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Aplicacion de RMN de otros nucleos

2 ¢ RMN

Before exercise

-Phosphocreatine

10 0 =10 ~20 ppm
Chemical shift
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