(1) Okresl mase czgsteczkowg na podstawie widma masowego.

(2) Zbadaj problem pod katem wszelkich dodatkowych danych
dotyczacych sktadu i okresl wzdr czgsteczkowy, jesli to mozliwe. Ze
wzoru czgsteczkowego okresl stopien nienasycenia DBE
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na jego podstawie zastandéw sie czy masz do czynienia z uktadem
aromatycznym, czy nienasyceniami lub pierscieniami.

(3) Okresl liczbe sygnatow od atomow wegla w réznych zakresach
widma 3C NMR i liczbe wegli czwartorzedowych (C), wegli
metinowych (CH), wegli metylenowych (CH,) i wegle metylowe (CHs) z
widma 3C NMR (z widma DEPT lub proton coupled). Czy zwigzek jest
symetryczny? (liczba sygnatéow 3C NMR mniejsza od liczy atoméw
wegla we wzorze czgsteczkowym)

(4) Okresl wzglednag liczbe sygnatdw od protonéw w rdznych zakresach
widma 'H NMR. Liczba sygnatéw wskazuje na liczbe grup protondow
rownocennych. Wartos¢ catki danego sygnatu jest proporcjonalna do
liczby protonow, ktdore ten sygnat wywotaty i okresla wzajemny
stosunek liczby protonéw w réznych grupach (wartosc liczbowa catki,
jako taka, nie ma znaczenia — wazny jest wzajemny stosunek wartosci
catek do siebie, bo ta wielko$¢ okresla wzajemny stosunek ilosci
protonéw w grupach, ktére wywotaty odpowiednie sygnaty). Zobacz
jak stosunek liczby poszczegdlnych atoméw wodoru wynikajgcy z catki
i ma sie do wzoru czasteczkowego, czy jest liczbg catkowitg (catka
integracyjna, ewentualne znajdz wielokrotnosg).

(5) Zbadaj kolejno kazde widmo (IR, widmo masowe, UV, 13C NMR, H
NMR) poszukujgc oczywistych elementéw konstrukcyjnych:

(6) Zbadaj widmo IR pod katem obecnosci lub braku grup z
charakterystycznymi pasmami absorpcji, np. COOH, C=0, OH, NH,,
C=C, C=CH, C=N itp.



(7) Zbadaj widmo masowe dla typowych fragmentdw, np.
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(8) Zbadaj widmo UV pod katem dowoddw sprzezenia aromatycznego
pierscienie itp.
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(9) Zbadaj widmo *H NMR dla grup CHs (s), CHsCH> (t, ), CH(CHs)>
(sep/m, d), aromatyczne protony, CH.X, wymienne protony grup OH,
NH,, COOH, SH (znikajg po dodaniu D,0)



(10) Zapisz wszystkie okreslone elementy konstrukcyjne. Zauwaz, ze
niektére sg jednofunkcyjne (tj. musza to by¢ grupy koricowe, takie jak
-CH3, -C=N, -NO,), podczas gdy niektdre sg dwufunkcyjne (np. -CO-, -
CH,-, -COO-) lub tréjfunkcyjne (np. CH, N). Dodaj atomy kazdego
elementu strukturalnego i porownaj sume z wzor czasteczkowy
nieznanego. Rdznica (jesli wystepuje) moze da¢ wskazéwke charakter
nieokres$lonych elementéw strukturalnych (np. eterowy —0O-). W na
tym etapie mogg pojawic sie elementy symetrii.

(11) Sproébuj ztozy¢ elementy konstrukcyjne. Pamietaj, ze moze by¢ich
wiecej niz jeden sposdéb ich potaczenia. Dane lub informacje o
sprzeganiu i multipetowosci moze umozliwi¢ Ci zdecydowany wybor
miedzy mozliwosci. Czasami warto skorzystac z tablic i obliczy¢ wartosc
przesuniecia chemicznego na widmach NMR, lub zaprojektowac
widmo przy pomocy programu (simulate and predict NMR spectra).

(12) Wré¢ do kazdego widma (IR, UV, widmo masowe, 13C NMR, H
NMR) i po kolei sprawdZ czy wszystkie gtéwne cechy (zwtaszcza
wszystkie gtéwne fragmenty w widmie MS i wszystkie cechy widm
NMR) sg zgodne z proponowang strukturg. Upewnij sie, ze zadne
sygnaty czy pasma nie sg niezgodne z proponowang struktura.



