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NMR spektrumgyiijtemény TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

1. Bevezetés

A magneses magrezonancia spektroszkopia (Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy, NMR) az
elmult 6tven évben az analitikai azonositas, koncentraciomeghatarozas, eredetbizonyitas egyik leg-
fontosabb eszkozévé valt. Az 'H ill. '*C NMR spektrumok olyan informaciét hordoz, amit gyakran
keverékek esetén is egyszert értékelni. A modern tobbdimenzids spektroszkopiai modszerek bo-
nyolult spektrumrészletek értékelését is lehetdvé teszik.

Jelen spektrumgytiijtemény az élelmiszeriparban, ¢lelmiszer-kiegészitdkben, -adalékanyagokban és a
gyogyszerekben eléfordul6d vegyliletek nmr spektrumait tartalmazza. A gyiijtemény segitséget kivan
nyujtani a spektrumok értékelésének elsajatitasaban, valamint referenciaanyag nélkiili azonositdst
kivéanja elésegiteni.

A spektrumok a Gyogyszerésztudomanyi Kar altal mitkddtetett BRUKER AVANCE 500 ill 'H-
frekvencidji nagyfeloldast nmr spektrométerein késziiltek. A mérési paraméterek a spektrumokon
ill. a tablazatos 6sszefoglaldban lathatok.

Az mérésekért és Osszedllitasért kdszonetemet fejezem ki Dr. Forgod Péternek. Dr. Hetényi Anasz-
tazianak, Dr. Szakonyi gerddnak és Dr. Kupihdr Zoltannak. A pénziigyi feltételeket a TAMOP-
4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014 palyazat biztositotta.

Szeged, 2011. junius 05.

Dr. Dombi Gyodrgy
egyetemi tanar
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I1. Roviditések jegyzéke

Oldoszerek

CDCI3 Deutero-kloroform

DMSO Hexadeutero-dimetilszulfoxid [D3C—S(O)—CDs]
MeOD Perdeutero-metanol [D3C—OD]

Spektrumok mérési jellemzoi

'H 1-es tomegszamu hidrogén (proton) rezonancia spektrum.

BC 13-as tdmegszamu szénizotdp rezonancia spektrum. (1,1%-os természetes eldfor-
dulés és szélessavii 'H lecsatolas mellett).

COSY Correlation Spectroscopy: Olyan kétdimenzids nmr méréstechnika, amikor az azo-
nos magok kozotti csatolast térképezziik fel. (A magnetizacio atadas a J-csatolason
keresztiil torténik.)

JIMOD J-modulalt spektrum: a "*C jelek multiplicitasat (metil: kvartett, metilén: triplett,
metin: dublett, kvaterner: singlett) a teljesen 'H lecsatolt '*C spektrum jeleinek f4-
ziséban tiikrozziik vissza SEFT (Spin-Echo Fourier Transform) technikat hasznal-
va. A spektrumban a metil €s metin jelek (paratlan hidrogénszam) pozitiv, a metilén
¢s kvaterner szenek (paros és 0 hidrogén) negativ fazisu jelek adnak.

HSQC Heteronuclear Single Quantum Coherence: kétdimenzios 'H,'*C korrelaciot mutat.
A spektrumban az F1 dimenzidban nincs szélesedés a homonuklearis 'H-'H csato-
las miatt. A keresztcstcsok az dsszetartozod *C és 'H jeleket mutatjék.

HMBC Heteronuclear Multiple Bond Correlation: kétdimenzios 'H,"*C korrelaciot mutat
2J(C,H) és 3J(C,H) indirekt csatolas alapjan
NOESY Nuclear Overhauser Enhancement SpectroscopY: a NOE differencia spektrum két-

dimenzids valtozata és olyan jelek k6zott mutat korrelacior, melyet térbeli kozel-
ségben 1év6 magok kozotti dipolaris kereszt-relaxacié okoz.

ROESY Rotating frame Overhauser Enhancement SpectroscopY: kétdimenzidés méréstech-
nika a NOE mérésére Un. spinlock feltételek mellett. Kivaloan alkalmas 1000-3000-
es molekulatdomegli mintdk mérésére, mert ilyenkor a NOESY keresztcsucsok el-
tinhetnek.
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II1. Osszefoglal6 tablazat

No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
1. 'H-NMR
Dietil-éter (CDCls) e o M
2. 13C IMOD
3. '"H-NMR
’ , CH CH
1-Brém-butan (CDCl3) e ~cH e
4. 13C IMOD
5. _CHy _CH, _CHy 'H-NMR
2-Metil-2-hexanol (DMSO) HiC” TeH el
6, HaC  OH 13C IMOD
7. _CH, _CHy 'H-NMR
2-Klor-2-metil-butan (CDCl3) cHs <L
8. HeC Cl 13C JMOD
9. T 'H-NMR
2,3-Dibrém-3-fenil propansav (DMSO) \TH/ o
10. o 13C JMOD
'H-NMR
117 7 Diklér-biciklo-[4.1.0]-heptan ©>< N
1, [(€PCB) o 3C JMOD
i 'H-NMR
1310 RS, 35R]-2,3-Epoxi-1,3-difenil-
in-1-on (DMSO o
14, [ProPan on ( ) ‘ O 3C JIMOD
15. | | |'H-NMR
Brém-sztirol (Z-91%, E-9 %) (CDCl) "
16. B v |BCIMOD
17. | | |'HNMR
Brome-sztirol (Z-25%, E-75 %) (CDCls) .\
18. B #o|BCIMOD
19. HsC 0 'H-NMR
Mezitil-oxid (CDCl3) (|: Q U
20. H3C/ e \CH3 3C JMOD
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No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
2 2C~ch, '"H-NMR
21 |Benzil-trietil-amménium-klorid ©/H C\/W\CHCH o N
DsOD 2 1
2, [(CPOD) ok 13C.JMOD
A 'H-NMR
23. Maleanilidsav, maleinsav-monoanikid HO‘Q‘” N
L e J =
25. 'H-NMR
Benzoesav (CDCl3) 0
26. 13C IMOD
OH
27. 'H-NMR
Benzoesav (DMSO)
28. 3C-JMOD
. . I '"H-NMR
29. Benzoesav-metilészter, metil-benzoat o
DCl
30, [ PP 3C-JMOD
31. I i 'H-NMR
3-Nitro-benzoesav (DMSO) oZ oH
32. 3C-JMOD
33. i i '"H-NMR
3-Nitro-benzoesav-metilészter (CDCl3) oZ i
34, BC-IMOD
35. ﬁ '"H-NMR
Benzanilid (DMSO) .
36. i 13C-JMOD
37. N CH, '"H-NMR
Acetanilid (CDCL) @ hi
38. ° 13C J]MOD
39. Y 'H-NMR
4-Nitro-acetanilid (DMSO) O /©/ O
40. = 13C-JIMOD
41. i P 'H-NMR
Benzilidén-acetofenon (CDCls)
42. B3C-JMOD
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No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
43. i @ '"H-NMR
N-Bengzil-3-nitro-anilin (CDCl3) o N
44. \©/ 3C-IMOD
45, i IH-NMR
Acetil-szalicilsav (DMSO)
46, N 13C-JMOD
47. 0H\/© '"H-NMR
Benzoin (DMSO) o
48. ©/ ! 3C-IMOD
49. i O 'H-NMR
Benzil (CDCl3)
50. O ! 3C-IMOD
51. ) 'H-NMR
Benzhidrol (DMSO) @ O
52. 13C-]IMOD
53. 'H-NMR
Benzofenon-oxim (DMSO)
54, 13C-]IMOD
55. N 'H-NMR
orto-Nitro-fenol (CDCI3)
56. )= BC-IMOD
57. % 'H-NMR
para-Nitro-fenol (CDCl3) >/ OOH
58. 0 BC-IMOD
59. %\ 'H-NMR
ppara-Nitro-fenol (CDCls) >/NA©70H
60. 0 BC-IMOD
61. i 'H-NMR
N-Fenil-maleimid (DMSO) | @
62. | 13C-IMOD
63. sl 'H-NMR
Fahéjsav (CDCl3) *g)]\w
64. B3C-JMOD
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No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
65. o 'H-NMR
1,4-Dioxaspiro[4,5]-dekan (CDCls) [ ><:>
66. ° BC-JMOD
67. I 'H-NMR
Hippursav, N-Benzoil-glicin (DMSO) ' \f
68. or BC-JMOD
'"H-NMR
69. cisz-9,10-Dihidro-9,10-etano-antracen- N
20 11,12-dikarbonsav-anhidrid (CDCls) Q B3C.JMOD
. VA 'H-NMR
71 7-Oxabiciklo[2.2.1]hept-5-én- / e
7. 2ex0,3exo-disav-dimetil-észter (CDCI3) /o ] oo, 3C_IMOD
7. P 'H-NMR
Sulfadimidin (DMSO) A
74, )@f i B3C-JMOD
75. S0 'H-NMR
Metrodinazol (DMSO) %N_CHQ
76. "N e—on B3C-IMOD
77. ] 'H-NMR
Aminofenazon (DMSO) I&@
78. w1 PC-IMOD
79. R 'H-NMR
Noramino-phenazon (CD30D) T I@«@
80. we” ] C-JMOD
81. L o '"H-NMR
3-Karbetoxi-kumarin (CDCI3) @iik o7 oy
82. 0 X BC-IMOD
83. N CHy 1H-I\H\/IR
Paracetamol (DMSO) /@/ Y
84. Ho © 3C-JMOD
85. i 'H-NMR
Piperin (DMSO) WO
86. BC-IMOD
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No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
87. T 'H-NMR
D-Gliikéz (DMSO) o on
88. "o 13C-IMOD
HO-CH . OH lH- MR
89. Laktoz, B-D-Galaktopiranozil-(1—4)-D- Ho, S/ o N
9. gliikopiran6z (DMSO) Y BC_IMOD
91. "R e o 'H-NMR
D-(-) Fruktéz (DMSO) \ 7<
92. = 13C-JIMOD
OH OoH 1.
93- |Szorbitol, hexn-1,2,3,4,5,6-hexol o FARMR
DMSO " i
94. ( ) S om 13C-JIMOD
95. 'H
96. . 13C-JMOD
Fenolftalein (DMSO)
9. " 'H-BC HSQC
99. ° 'H-*C HMBC
100. 'H-'H ROESY
101. 'H-NMR
102. BC-IMOD
H4C-0, N
103. P 'H-"H COSY
Papaverin (CDCIs) mee L oo
104. 2 @E 'H-"C HSQC
105. “*  |lH-BC HMBC
106. 'H-'H NOESY
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No. Név (Oldoszer) Képlet Spektrum
107. '"H-NMR
108. 13C-JMOD
109. T o 'H-'H COSY

Hyc—Ns o
110. |[Metil-homatropinium-bromid (DMSO) 'H-13C HSQC
111. OH 'H-BC HMBC
112. 'H-'H NOESY
113. 'H-'H ROESY
114. 'H-NMR
115. BC-JMOD
116. 'H-'H COSY
Kinin-szulfat (CD3OD)
117. 'H-13C HSQC
118. 'H-'*C HMBC
119. 'H-'"HROESY
1
120. 3a,12a-Dihidroxi-kolsav Na so, H-NMR
121, | (€P:OD) 13C-JIMOD
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IV. Spektrumgyiijtemény
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|

2. Dietil-éter *C-JMOD NMR pektrum (CDCls)
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3. 1-Brom-butin "H-NMR spektrum (CDCls)
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4. 1-Brom-butan C-JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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5. 2-Metil-2-hexanol 'H-NMR spektrum (DMSO)
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6. 2-Metil-2-hexanol *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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9. 2,3-Dibrom-fenil propansav 'H-NMR spektrum (DMSO)

Br00G”

£0cLe”
[B[eteloron

corIg’
GI8EG”

VI8IE"
B92EE"
GLIYE"
B66SE "
BBYLE"
1B88E"
89865 "
9r€e1g8”

wdd

2

G—o
i

G—0n
c—

€022
cseEz G

2arin G
SPBEG

YIBIE L-

ggeEE L
GLBYE" L
BEBCE [— —

86V LE L/
V8BEE L

BmEEG L
QeI [—

Br

_

]

OH

Br

00001

£200°1

%

£2202

5.25

5.50

pam

0000 71 [

200771 [

€een’ e

— O

= —

—au

—

=~

0

—w

=~
2620 €

— m

=

a

T24BaIUT a

18



NMR spektrumgyiijtemény TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

10. 2,3-Dibrém-fenil propansav *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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12. 7,7-Diklor-biciklo[4.1.0]heptin *C-JMOD NMR spektrum (CDCl;)
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13. [2RS,3SR]-2,3-Epoxi-1,3-difenil-propan-1-on '"H-NMR spektrum (DMSO)
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14. [2RS,3SR]-2,3-Epoxi-1,3-difenil-propan-1-on 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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15. Brom-sztirol (Z-91%, E-9 %) "H-NMR spektrum (CDCl3)
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16. Brom-sztirol (Z-91%, E-9 %) 3C-JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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18. Brom-sztirol (Z-91%, E-9 %) 3C-JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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19. Mezitiloxid '"H-NMR spektrum (CDCls)
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20. Mezitiloxid 3C-JMOD NMR spektrum (CDCls)
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21. Benzil-trietil-amménium-klorid "H-NMR spektrum (CD;OD)
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22. Benzil-trietil-amménium-klorid >*C-JMOD NMR spektrum (CD;OD)
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24. Maleanilidsav "H-NMR spektrum (DMSO)
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25. Maleanilidsav 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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25. Benzoesav '"H-NMR spektrum (CDCl3)
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26. Benzoesav 3C JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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27. Benzoesav 'H-NMR spektrum (DMSO)
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28. Benzoesav C-JMOD NMR (DMSO)
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29. Benzoesav-metilészter 'H-NMR spektrum (CDCls)

SEOry L—
VR L—

e
5165 L

mmmmmm

e

7.4

7.5

T
7.8

[4ZASSAwA
09civ L
19/2v L
SROVY L
VEEVY L
BEBSE L
BeryG L
GIBGG L

N

01620 B——___
[26v0 B—

wdd

o

E6L0°E
=<
0
—w©
=~
8900 ¢
00007 [

BEg6 T [

ppm

Tedbajur

38



NMR spektrumgyiijtemény TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

30. Benzoesav-metilészter 3C-JMOD NMR spektrum (CDCls)
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32. 3-Nitro-benzoesav 'H-NMR spektrum (DMSO)
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33. 3-Nitro-benzoesav *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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34. 3-Nitro-benzoesav-metilészter "H-NMR spektrum (CDCls)
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35. 3-Nitro-benzoesav-metilészter *C-JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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35. Benzanilid "TH-NMR spektrum (DMSO)
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36. Benzanilid *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)

056" BE
927 " 6E \
€62 BE N =
(29 BE f ~
¥6/ " BE
| o
w
| o
an) !
o
— o
=
. o
B62 027 § o
91G €eT
125 LeT %
912°827
2ry 8er § =
BGE TET——
116" VET
080 BET =)
—~
<
(=)
— W
=
leaetl
=
wdd =

45



NMR spektrumgyiijtemény TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

37. Acetanilid '"H-NMR spektrum (CDCls)
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45. Acetil-szalicilsav '"H-NMR spektrum (DMSO)
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48. Benzoin 13C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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50. Benzil *C-JMOD NMR spektrum (CDCls)
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54. Benzofenon-oxim 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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62. N-Fenil-maleimid *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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63. Fahéjsav '"H-NMR spektrum (CDCls)
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66. 1,4-Dioxaspiro[4,5]dekan *C-JMOD NMR spektrum (CDCls)
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68. Hippursav 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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73. Sulfadimidin '"H NMR (DMSO)
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74. Sulfadimidin *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)

e
el
r Q.
092.0°€2—— ;
e
™
00€.LT"6€ f
02ZTE" 6€ [
08TSY " 6E o
08065 " 6€ =
0/62.6€ :
0T698" 6€ ;
o)
o)
L o
- ©
=(_ o
:_ N~
N :
& :
o)
- ®
= i
- r
r O
g
e
LS
=
0090%"TTT e
OSZZG'TT'E} F o
0TTOV"2TT :
08€vL eTT— [
o
N
—
02€0T" 52T —— -
o
00€LE"0ET —— - Q
o
- <t
-
o
T
—
0rS06° 25T ——
OrTS9°9ST ——
o
- ©
—
0S6TE" 29T ——

&3



NMR spektrumgytijtemény TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

75. Metrodinazol 'H, NMR spektrum (DMSO)
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76. Metrodinazol '3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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77. Aminofenazon "H NMR spektrum (DMSO)
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78. Aminofenazon *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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79. Noramino-fenazon 'H NMR spektrum (MeOD)
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80. Noramino-fenazon *C-JMOD NMR spektrum (MeOD)
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81. 3-Karbetoxi-kumarin "TH-NMR spektrum (CDCls)
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82. 3-Karbetoxi-kumarin *C-JMOD NMR spektrum (CDCls)
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83. Paracetamol 'H-NMR spektrum (DMSO)
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84. Paracetamol 13C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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85. Piperin 'H-NMR spektrum (DMSO)

66796 T ———

STEIGE
719719 E

9G6E6" G

ESYIP O—nu
B9EVy 3—

179e¢.°8

aarvz'giizilt:

04452478

1269E £
v8VLE" LX
GEEOE L—\_

59155'4::;;7’_
2696E " L
8ETIY L

wdd

8372’9

j

1660 ¢

10207

L090°€
109077

1010°7

0000° 7T

w9y |

TeJBajuL

ppm

94



NMR spektrumgytijtemény

TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

86. Piperin 13C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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87. D-(+)-Gliikéz "H NMR spektrum (DMSO)
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88. D-(+)-Gliikéz *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)

£
g,
Q,
0096719 ——
| 0
]
O
l\
0059L° 0L — E I
02rST gL — A
0S9LG" 2L — }3
0086€" €L ——
e
~
O
(00
| 0
o0
O
(@)
0268726 —— é

97



NMR spektrumgytijtemény

TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

89. Laktéz '"H NMR spektrum (DMSO)
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90. Laktéz 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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91. D-(-) Fruktéz "TH NMR spektrum (DMSO)
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92. D-(-) Fruktéz 3C-JMOD NMR (DMSO)
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93. Szorbitol "H NMR spektrum (DMSO)
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94. Szorbitol *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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95. Fenolftalein '"H NMR spektrum (DMSO)
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96. Fenolftalein 3C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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97. Fenolftalein 'H-'H COSY-NMR spektrum (DMSO)
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98. Fenolftalein 'H-13C HSQC-NMR spektrum (DMSO)
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99. Fenolftalein 'H-'3C HMBC-NMR spektrum (DMSO)
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100. Fenolftalein '"H-'"H ROESY-NMR spektrum (DMSO)
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101. Papaverin "H-NMR spektrum (CDCls)
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102. Papaverin 3*C-JMOD NMR spektrum (CDCl3)
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103. Papaverin '"H-'"H COSY-NMR spektrum (CDCls)
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104. Papaverin '"H-'3C HSQC-NMR spektrum (CDCl3)
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105. Papaverin '"H-3C HMBC-NMR spektrum (CDCls)
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106. Papaverin '"H-'"H NOESY-NMR spektrum (CDCls)
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107. Metil-homatropinium-bromid "H-NMR spektrum (DMSO)
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108. Metil-homatropinium-bromid *C-JMOD NMR spektrum (DMSO)
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109. Metil-homatropinium-bromid 'H-'H COSY-NMR spektrum (DMSO)
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110. Metil-homatropinium-bromid "H-*C HSQC-NMR spektrum (DMSO)
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111. Metil-homatropinium-bromid 'H-*C HMBC-NMR spektrum (DMSO)
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112. Metil-homatropinium-bromid 'H-'TH NOESY-NMR spektrum (DMSO)
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113. Metil-homatropinium-bromid 'H-'H ROESY-NMR spektrum (DMSO)
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114. Kinin-szulfat 'H-NMR spektrum (MeOD)
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115. Kinin-szulfat 3C-JMOD NMR spektrum (MeOD)
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116. Kinin-szulfat '"H-'"H COSY-NMR spektrum (MeOD)
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117. Kininszulfat "TH-*C HSQC-NMR spektrum (MeOD)
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118. Kinin-szulfat 'H-'3C HMBC-NMR spektrum (MeOD)
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119. Kinin-szulfat '"H-'"H ROESY-NMR spektrum (MeOD)
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120. 3a,120-dihidroxi kolsav Na s6, 'TH-NMR spektrum (MeOD)

EVLT"
Z8LT”
661"
800¢"
662"
€e8e”
096Z°
zete”
8vze”
LLeE”
pzee:
zipe”
00G¢"
LSLE"
z06€"
€907 "
Pvey”
69€% "
6€GT "
68LY"
pZ0G"
850G "
816"
pZps”
TENN
z06G"
6865"
0119"
079"
Z8sL”
zesL”
106L°
018"
z1e8”
cLeg”
9£G8"
€€98”
0068"
L006"
GLOG"
LST6"
p0€6 "
90€0°
S0%0°
VLYO"
£€60°
€Ls0 ¢
T€90° 2
T0L0"
7080 "
gcTz”
£122"
etee”
£9€2"
T6£2”
9eve:
LEST"
1292°

ppm

<

(=]

(2]
I

1.0

6021 -

1.5

2.0

25

T0TE €
f2Te e —

—_
GGob ¢ L
8209'{\
SErg ¢ AN n
Zizg € —= N = 00l [
8829‘€:77F _
S6EG° € [
999G ¢

0£96'¢ —— L«<T=:::::::::< 00°L ;

4.0

129



NMR spektrumgytijtemény

TAMOP—4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0014

121. 3a,120a-dihidroxi-kolsav Na s6, *C-JMOD NMR spektrum (MeOD)
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