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A. PRVNI LATKA — VZOREK 67L

1. Infracervené spektrum

V infraderveném spektru (obr. 1) lze vidét vysoké intenzity pii 3355 a 3190 cm™
nalezici primarnim amidim (asymetrickd a symetrickd vibrace skupiny NH,). Dalsi
charakteristické pasy primérnich amid@i se nachazeji v oblasti 1665 cm™ (valencni vibrace
vazby C=0, amid 1), 1634 cm™ (deformacni vibrace skupiny NH,, amid Il) a 1425 cm™
(valenéni vibrace vazby CN, amid Ill). V oblasti valen¢nich vibraci nasycenych alifatickych
skeletii vidime pasy 2957 cm™ (asymetrick4 vibrace skupiny CHs), 2925 cm™ (asymetricka
vibrace skupiny CH,) a 2857 cm™ (symetrické vibrace skupiny CH,). Dal3i charakteristické
pasy lezi v oblasti ,,otisku palce®, kde se jednd o pas 1457 cm™ (deformaéni asymetricka
vibrace, piekryv CH, a CHs) a 1378 cm™ (destnikova vibrace skupiny CHg). Pfifazeni

jednotlivych charakteristickych pasi se nachazi v tabulce 1.

Latka 67L bude pravdépodobné obsahovat skupiny CONH», CH; a CHs.
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Obr. 1: Infracervené spektrum vzorku 67L



Tabulka 1: Pfifazeni charakteristickych past

VInodet (cm™) | Intenzita Piiirazeni Dalsi charakteristicky pas
3355 m-s vas(NH2) 3220 - 3180
3190 m-s vs(NH,) 1670 — 1650
1665 S v(C=0), amid | 1650 — 1620
1634 w-m 3(NHy), amid I 1420 — 1400
1425 m v(CN), amid 1l 1150 (1144)
2957 m-s Vas(CH3) 2895 - 2840
2925 m Vas(CH2) 2880 - 2835
2857 m-s vs(CH>) 1470 - 1385
1457 w-m das(CH3, CHy)

1378 m ds(CH3), destnikova vibrace




2. 1D NMR spektra

3C NMR spektrum

V 3C NMR spektru (obr. 2) se nachéazi celkem &tyfi signaly uhliki. Prvni a druhy
s posuny 14,00 ppm a 17,52 ppm naleZzi, vzhledem ke svym nizkym intenzitdm, alifatickym
skeletim. Tteti signdl Schemickym posunem 37,71 ppm pfislus§i rovnéZz nasycenému
alifatickému skeletu, ovSem vyssi posun indikuje blizkou pfitomnost heteroatomu. Posledni
signal s vysokym chemickym posunem 181,24 ppm poukazuje na pfitomnost heteroatomu na
tomto uhliku, v tomto pfipad¢ se bude jednat pravdépodobné o vazbu C=O na primarnim

amidu. Soupis signald uhlikt a jejich chemickych posunti se nachazi v tabulce 2.
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Obr. 2: *C NMR spektrum vzorku 67L



Tabulka 2: Chemické posuny v 3¢ NMR spektru

C | Chemicky posun (ppm)
1 14,00

2 17,52

3 37,71

4 181,24

'H NMR spektrum

V 'H NMR spektru (obr. 3) se nachazi &tyfi signaly néalezici celkem deviti vodikém.
Prvni signal s chemickym posunem 1,0 ppm o intenzité tii ma multiplicitu tripletu. Vzhledem
k nizkému chemickému posunu a hodnoté intenzity bude tento signal nalezet alifatickému
skeletu, konkrétn¢ skupiné CHjz. Z multiplicity Ize vycist, ze se vedle této skupiny budou
nachazet dalsi dva vodiky, které pfispivaji ke S$tépeni linie. Druhy signdl ma hodnotu
chemického posunu 1,6 ppm, intenzitu 2 a multiplicitu 6 (sextet). Nizky posun poukazuje opét
na nasyceny alifaticky skelet, vzhledem k intenzit¢ se bude patrné jednat o skupinu CHa.
Multiplicita je v tomto ptipadé rovna Sesti, coz znamena, Ze se vedle této skupiny bude
nachazet celkem pét vodikd. Nasledujici signal ma chemicky posun 2,2 ppm, intenzitu 2 a
multiplicitu 3 (triplet). Jedna se opét o skupinu CHjy, ovSem vys$i posun indikuje moznou
pfitomnost heteroatomu v blizkosti tohoto alifatického skeletu. Vedle této skupiny se budou
nachazet dva vodiky, které ptispivaji ke St€peni na triplet. Posledni signdl mé& hodnotu
chemického posunu 5,6 ppm, intenzitu 2 a multiplicitu 1 (singlet). Takto vysoky posun
poukazuje na pfitomnost heteroatomu, v tomto piipadé se bude patrné jednat o skupinu NH,.
Vzhledem k multiplicité, ktera je rovna jedné, se vedle této skupiny nenachazi zadny vodik.

To potvrzuje domnéni, ze se bude jednat o skupinu —CONH,. Data jsou shrnuta v tabulce 3.

Tabulka 3: Chemické posuny, intenzity a multiplicity signalu z 'H NMR spektra

H Chemicky posun (ppm) | Intenzita (Gimérna poctu vodikii) Multiplicita
1 1,0 3 triplet
2 1,6 2 sextet
3 2,2 2 triplet
4 5,6 2 singlet
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Obr. 3: *H NMR spektrum vzorku 67L

Pravd&podobna navrzena struktura vzorku 67L je tedy ‘C'Hs’C’H,°C*H,"CON*H, (horni

index zna¢i pofadi atomu z *H (zelend) a *C (Cervena) NMR spekter).



3. Hmotnostni spektrum

Celkova hmotnost zkoumané latky je 87 g/mol, coz odpovida vyse navrzené struktuie
(licha hmotnost poukazuje na lichy pocet dusiki). To, Ze se jedna skute¢né o molekulovou
hmotnost, dokazuje i prvni fragment, jehoz hmotnost je rovna 15 (radikal CHa).
Nejintenzivnéj$i pik ma hodnotu 59 a pravdépodobné nalezi fragmentu (CH3CONH,)™
(vznikly McLaffertyho pfesmykem), druhy nejintenzivnéjs$i ma hodnotu 44 (pravdépodobné
0=C=N"H,). Dale vidime charakteristické hmotnosti pro nasycené alifatické skelety (27, 41)
a Vvneposledni fadé¢ 1 pik shodnotou 72 nalezici pravdépodobné fragmentu
(CH,CH,CONH,)".
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Obr. 4: Hmotnostni spektrum vzorku 67L

4. VyreSena struktura vzorku 67L

Struktura Nazev Molarni hmotnost (g/mol) Cislo CAS
CH3CH,CH,CONH; | n-butylamid 87,12 541-35-5
o
HEN)L'/\




