中国科学院长春应用化学研究所

二00八年攻读博士学位研究生入学考试
核磁共振波谱试题

一. （20分）

1． CHCl2CH2Cl的氢谱构成AX2自旋体系，其化学位移δ (ppm)，分别为5.77和3.68；JAX=6 Hz，请求其300 MHz氢谱各谱线的频率和相对强度。

2． 根据化合物[image: image1.jpg]


的NMR参数δ (H1)=6.0   δ (H2)=5.5   δ (H3)=1.9   J12=J23=2 Hz   J13=1 Hz；请画出该化合物的氢谱草图。
二. （20分）
1. 已知B0=1 Tesla时，υH=42.577 MHz  υD=6.536 MHz  δ (C1)=206.7  δ(C2)=30.7   1JCH=126 Hz   2JCH=7.5 Hz，请图示 CD3COCD3的13C谱草图。
2. 液体NMR实验中，一般使用氘代溶剂，请说明其理由
三. （30分）
1. 根据以下数据，请推定该化合物的结构
分子式 C11H20O4
13C NMR*: 13.8 (q, 1C)  14.1 (q, 2C)  22.4 (t, 1C)  28.5 (t, 1C)  29.8 (t, 1C)  52.0 (d, 1C)  61.1 (t, 2C)  169.3 (s, 2C)

1H  NMR*: 0.90 (t, 3H)  1.27 (t, 6H)  1.33 (m, 4H)  1.90 (q, 2H) 

 3.30 (t, 1H)  4.20 (q, 4H)

* 数据格式为化学位移（多重性，核数目）

2. 请计算该化合物碳的化学位移，以验证其结构,提示：
	取代基
	取代基参数

	
	α
	β
	γ
	δ

	烷基
	9.1
	9.4
	-2.5
	0.3

	-O2C-
	22.6
	2.0
	-2.8
	0.1

	-COO-
	56.5
	6.5
	-6.0
	0.0


           校正项
	
	CH3
	CH2
	CH
	C

	CH
	0.0
	-3.7
	-9.5
	-15.0

	CH2
	0.0
	0.0
	-2.5
	-7.5


四. （30分）

1. 同核二维化学位移相关谱（COSY）中出现几种峰，其物理意义是什么？

2. COSY谱有什么不足？双量子波谱COSY（DQF COSY）谱对COSY谱有何改进？

3. 常规13C NMR谱中，碳谱强度与碳的数目不成正比，请说明影响其强度的主要因素。
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