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ΕισαγωγήΕισαγωγή
 Η φασματοσκοπία είναι μια αναλυτική τεχνική που βοηθά στην 

διευκρίνιση της δομής οργανικών ενώσεων.
 Ο ί   ό  ό   ά  ό     Οφείλεται στο ποσό του φωτός που απορροφάται από το   

δείγμα. 
 Μετράται ως μήκος κύματος και διαφέρει για κάθε ουσία. Μετράται ως μήκος κύματος και διαφέρει για κάθε ουσία.

ΠλεονεκτήματαΠλεονεκτήματα
 Αντικατέστησε τη χημική ανάλυση που απαιτεί δεξιοτεχνία, 

αντιδραστήρια και όργανα και συχνά είναι υποκειμενική (πχ.   
έ  ί  ά  ώ  ή ζή  έ  ή )έκλυση αερίου, εμφάνιση χρώματος ή ιζήματος, έκλυση οσμής).

 Χρησιμοποιεί ελάχιστο δείγμα και συνήθως δεν το καταστρέφει.
 Το δείγμα ανακτάται μετά τη μέτρηση. Το δείγμα ανακτάται μετά τη μέτρηση.
 Εφαρμόζει ήπιες συνθήκες.
 Έχει μεγάλη ακρίβεια και αντικειμενικότητα.
 Έ  άλ  θ ί Έχει μεγάλη ευαισθησία.
 Ο χρόνος λήψης του φάσματος είναι μικρός (λίγα min).



ΕισαγωγήΕισαγωγή

ΜειονεκτήματαΜειονεκτήματα
 Ta φασματοσκοπικά όργανα είναι πολύ ακριβά Ta φασματοσκοπικά όργανα είναι πολύ ακριβά.

 Η ερμηνεία των φασμάτων απαιτεί ειδικές γνώσεις και 
εμπειρία.

 Δαπανηρή η λειτουργία  συντήρηση και λήψη φασμάτων Δαπανηρή η λειτουργία, συντήρηση και λήψη φασμάτων.

 Σε σπάνιες περιπτώσεις καταστρέφεται το δείγμα, πχ. 
Φά   άζ  ά  ό   ί  ί  Φάσμα  μάζας, αλλά η ποσότητα που απαιτείται είναι 
ελάχιστη.



Φάσματα απορρόφησηςΦάσματα απορρόφησηςΦάσματα απορρόφησηςΦάσματα απορρόφησης

• Οι οργανικές ενώσεις όταν εκτίθενται στην
ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία μπορούν να 
απορροφήσουν φωτόνια συγκεκριμένης απορροφήσουν φωτόνια συγκεκριμένης 
ενέργειας (μήκους κύματος και συχνότητας).

Η ή  ή  ύ   ό   • Η αλλαγή του μήκους κύματος με στόχο την 
καταγραφή αυτών που απορροφώνται και αυτών 
που διαχέονται παράγει το φάσμα απορρόφησης.που διαχέονται παράγει το φάσμα απορρόφησης.

• Η ενέργεια που απορροφάται κατανέμεται 
εσωτερικά με τρόπο σαφή και επαναλαμβανόμενοεσωτερικά με τρόπο σαφή και επαναλαμβανόμενο.
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Είδη φασματοσκοπίαςΕίδη φασματοσκοπίας
• Φασματοσκοπία υπερύθρου (IR): μετρά τις συχνότητες 

Είδη φασματοσκοπίαςΕίδη φασματοσκοπίας
Φασματοσκοπία υπερύθρου (IR): μετρά τις συχνότητες 
δόνησης των δεσμών σε ένα μόριο και χρησιμοποιείται για να 
προσδιορίσει τις χαρακτηριστικές ομάδες.

• Φασματομετρία μάζας (MS): διασπά το μόριο και μετρά τη 
μάζα του.

• Φασματοσκοπία πυρηνικού μαγνητικού συντονισμού Νuclear 
magnetic resonance (NMR): ανιχνεύει σήματα από τα άτομα 
υδρογόνου και χρησιμοποιείται για να διευκρινίσει δομές και 
ισομερή. 

• Φασματοσκοπία υπεριώδους (UV): χρησιμοποιεί 
ηλεκτρονικές διεγέρσεις για να καθορίσει  δεσμούς στο μόριο. 



Το ηλεκτρομαγνητικό φάσμαΤο ηλεκτρομαγνητικό φάσμα
v = 1022 Hz, λ = 10-14 m, E = 109 Kcal/mol κοσμική ακτινοβολία ως
v = 106 Hz, λ = 102 m, E = 10-7 Kcal/mol ραδιοκύματα
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ΜΗΚΟΣ ΚΥΜΑΤΟΣ ΚΑΙ ΣΥΧΝΟΤΗΤΑΜΗΚ Κ Μ Κ ΧΝ Η
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Το ηλεκτρομαγνητικό φάσμα και η Το ηλεκτρομαγνητικό φάσμα και η 
ίδ ή   όίδ ή   όεπίδρασή του στα μόριαεπίδρασή του στα μόρια



Φασματοσκοπικές μέθοδοιΦασματοσκοπικές μέθοδοι
Ό  έ  ό  ά λ ή β λί  δ ί  ό  Όταν ένα μόριο απορροφά ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία, διεγείρεται από μια 
κατάσταση χαμηλότερης ενέργειας, σε μια υψηλότερης. 
Η ενέργεια της απορροφούμενης ακτινοβολίας που προκαλεί τη διέγερση, σχετίζεται 
με τη συχνότητα και το μήκος κύματος της ακτινοβολίας, με τις ακόλουθες σχέσεις: μ η χ η μή ς μ ς ης β ς, μ ς ς χ ς
Ε = hν (1), ν = c / λ (2), => Ε = hc / λ (3), ṽ = 1 / λ = ν / c  cm-1

E = απορροφηθείσα ενέργεια, ν = συχνότητα ακτινοβολίας, h = παγκόσμια σταθερά 
του Planck, ίση με 6.24x10-27 erg . sec, λ = μήκος κύματος ακτινοβολίας, c = 
α ύ η α ό  ί η  2 998x1010 m / s  

• Περιοχή υπεριώδους-ορατού (UV-Vis). Μήκος κύματος 200-
800 nm  Διεγέρσεις ηλεκτρονίων σθένους  Ηλεκτρονικά φάσματα

ταχύτητα φωτός, ίση με 2.998x1010 cm / sec. 

800 nm. Διεγέρσεις ηλεκτρονίων σθένους. Ηλεκτρονικά φάσματα.

• Περιοχή υπερύθρου (IR). Μήκος κύματος 2.5-25 μm. 
Διεγέρσεις δόνησης και κάμψης του μορίου. Φάσματα υπερύθρου.

• Περιοχή μικροκυμάτων. Μήκος κύματος 1 mm-10 cm. Διεγέρσεις 
περιστροφής ολόκληρου του μορίου, και διεγέρσεις μονήρων 
ηλεκτρονίων με σύγχρονη εφαρμογή και μαγνητικού πεδίουηλεκτρονίων με σύγχρονη εφαρμογή και μαγνητικού πεδίου.

• Περιοχή υπερβραχέων ραδιοκυμάτων. Μήκος κύματος 1-10 m. 
Με σύγχρονη εφαρμογή και μαγνητικού πεδίου, οι απορροφήσεις 
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γχρ η φ ρμ γή μ γ η , ρρ φή ς
οφείλονται σε διεγέρσεις μαγνητικών πυρήνων. Φάσματα 
πυρηνικού μαγνητικού συντονισμού (NMR). 



Η περιοχή του Η περιοχή του IR IR και οι γειτονικές τουκαι οι γειτονικές τουΗ περιοχή του Η περιοχή του IR IR και οι γειτονικές τουκαι οι γειτονικές του
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Φασματοσκοπία υπερύθρου Φασματοσκοπία υπερύθρου 
οργανικών ενώσεωνοργανικών ενώσεων

Η ή ΙR ί  λό   έ  ί  ό  • Η περιοχή ΙR είναι χαμηλότερη σε ενέργεια φωτονίων από το 
ορατό.

• Η ή 2 5 10 6  2 5 10 5 (ή 2 5 25 )• Η περιοχή 2.5  106 m ως 2.5  105 m (ή 2.5-25 m)
χρησιμοποιείται από τους οργανικούς χημικούς για δομικές 
αναλύσεις.

• Η διαφορά ενέργειας που αντιστοιχεί στις διεγέρσεις αυτές είναι 
της τάξης των 1-10 Kcal/mol, δηλαδή 10 φορές μικρότερη από την 
απαιτούμενη για τα φάσματα UV-Vis  απαιτούμενη για τα φάσματα UV-Vis. 

• Η ενέργεια IR σε ένα φάσμα συνήθως μετράται ως κυματάριθμος 
(cm-1)  το αντίστροφο του μήκους κύματος και ανάλογο της (cm ), το αντίστροφο του μήκους κύματος και ανάλογο της 
συχνότητας και της ενέργειας: Κυματάριθμος (cm-1) = 1/λ (cm).

• Συγκεκριμένες απορροφήσεις στο IR από οργανικά μόρια 
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Συγκεκριμένες απορροφήσεις στο IR από οργανικά μόρια 
σχετίζονται με τη δομή τους.



Τρόποι ανταπόκρισης του μορίου στην Τρόποι ανταπόκρισης του μορίου στην ρ ρ ς μ ρρ ρ ς μ ρ
υπέρυθρη ακτινοβολίαυπέρυθρη ακτινοβολία

• Η απορρόφηση ενέργειας στο IR αντιστοιχεί σε 
συγκεκριμένο τρόπο ανταπόκρισης, που με τη σειρά της 

ί  δ έ  έ  ή  ό  αντιστοιχεί σε συνδυασμένες ατομικές κινήσεις, όπως 
κάμψη (bending) και τάση (stretching) των δεσμών 
ανάμεσα στις ομάδες των ατόμων που ονομάζονται ανάμεσα στ ς ομάδες των ατόμων που ονομάζοντα  
“μοριακές δονήσεις”.

• Η ενέργεια είναι χαρακτηριστική των ατόμων της • Η ενέργεια είναι χαρακτηριστική των ατόμων της 
ομάδας και του τρόπου δεσμού μεταξύ τους και είναι 
κβαντισμένη.

• Αντιστοιχούν σε μοριακές δονήσεις.
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Τρόποι ανταπόκρισης στην ενέργεια του υπερύθρουΤρόποι ανταπόκρισης στην ενέργεια του υπερύθρου
Μ έ  δ ήΜ έ  δ ήΜοριακές δονήσειςΜοριακές δονήσεις

• Οι ομοιοπολικοί δεσμοί δονούνται μόνο σε συγκεκριμένες επιτρεπτές 
συχνότητεςσυχνότητες.
• Τα μήκη των δεσμών, μεταξύ των συνδεδεμένων πυρήνων στα διάφορα 
μόρια είναι ο μέσος όρος της απόστασης μεταξύ των πυρήνων, καθώς αυτή 
αυξομειώνεται περιοδικά λόγω της ταλαντώσεως του μορίουαυξομειώνεται περιοδικά λόγω της ταλαντώσεως του μορίου.
• Σε διατομικά μόρια η ταλάντωση γίνεται κατά μήκος του δεσμού και μπορεί 
να παρομοιαστεί με την αρμονική κίνηση δυο σφαιρών, που συνδέονται με 
λ ήελατήριο.



Τρόποι ανταπόκρισης στην Τρόποι ανταπόκρισης στην 
    

ρ ρ ςρ ρ ς
ενέργεια του υπερύθρουενέργεια του υπερύθρου

Μοριακές δονήσεις σε τριατομικά μόριαΜοριακές δονήσεις σε τριατομικά μόριαΜοριακές δονήσεις σε τριατομικά μόριαΜοριακές δονήσεις σε τριατομικά μόρια

Μη γραμμικά μόρια με n άτομα συνήθως έχουνΜη γραμμικά μόρια με n άτομα συνήθως έχουν
3n - 6 θεμελιώδεις μοριακές δονήσεις.

Δόνηση τάσης 
συμμετρική

Δόνηση τάσης 
ασύμμετρη

Δόνηση κάμψης 
στο επίπεδο 

Δόνηση κάμψης 
εκτός του συμμετρική ασύμμετρη (ψαλλιδοειδής)

ς
επίπεδου

Εγκυκλοπαιδικό



Μόρια που απορροφούν και δεν Μόρια που απορροφούν και δεν ρ ρρ φρ ρρ φ
απορροφούν στο απορροφούν στο IRIR

• Ένας πολικός δεσμός απορροφά συνήθως στο IR• Ένας πολικός δεσμός απορροφά συνήθως στο IR.

• Ένα συμμετρικό μόριο δε δίνει φάσμα IR. Ένας μη Ένα συμμετρικό μόριο δε δίνει φάσμα IR. Ένας μη 
πολικός δεσμός σε ένα συμμετρικό μόριο απορροφά 
ελαφρώς ή και καθόλου. Πχ το CH4, O=C=O, 
H2C=CH2, H-C≡C-H, R-C≡C-R, κ.α. δε δίνουν φάσμα 
IR.

• Για να εμφανιστεί απορρόφηση στο IR πρέπει κατά 
τη διάρκεια της δόνησης να μεταβάλλεται η διπολική τη διάρκεια της δόνησης να μεταβάλλεται η διπολική 
ροπή. Διαφορετικά η διέγερση είναι απαγορευμένη.
Πχ οι ενώσεις με ομάδες C≡Ν, C-O, C=O, C=N, C-N 
δίνουν ισχυρές απορροφήσεις στο IR.



ΦασματοφωτόμετροΦασματοφωτόμετρο υπερύθρουυπερύθρου

Εγκυκλοπαιδικό



Συχνότητες Δονήσεων τάσηςΣυχνότητες Δονήσεων τάσης

• Η συχνότητα ελαττώνεται με την αύξηση του ατομικού βάρους.
• Ελαφρά άτομα συνδεδεμένα με βαρύτερα, δονούνται γρηγορότερα: 

C-H, N-H, O-H.
• Η συχνότητα αυξάνεται με την αύξηση της ενέργειας του δεσμού, 
γιατί οι ισχυρότεροι δεσμοί απαιτούν μεγαλύτερη ενέργεια C  C, 
C  N > C=C, C=O, C=N > C-C, C-O, C-N, C-αλογόνο.

    • Η συζυγία ελαττώνει τη συχνότητα.
• Δεσμοί με περισσότερο s χαρακτήρα απορροφούν σε μεγαλύτερη 
συχνότητα.

3 C H  λί  ά  ό 3000 1 (   δ ξ ά)o sp3 C-H, λίγο κάτω από 3000 cm-1 (προς τα δεξιά)
o sp2 C-H, λίγο πάνω από 3000 cm-1 (προς τα αριστερά)
o sp C-H,  στα 3300 cm-1



Ερμηνεύοντας τα φάσματα υπερύθρουΕρμηνεύοντας τα φάσματα υπερύθρου
• Οι περισσότερες χαρακτηριστικές ομάδες 
απορροφούν με την ίδια ενέργεια και ένταση απορροφούν με την ίδια ενέργεια και ένταση 
ανεξάρτητα από το μόριο στο οποίο βρίσκονται.

• Χ έ  ή  IR δί   • Χαρακτηριστικές απορροφήσεις IR δίνονται στη 
συνέχεια και χρησιμοποιούνται στο να 
επιβεβαιώσουν την ύπαρξη της παρουσίας επ βεβα ώσουν την ύπαρξη της παρουσ ας 
χαρακτηριστικών ομάδων στο μόριο.

• Όλες οι δονήσεις των μορίων (οι ενέργειές τους • Όλες οι δονήσεις των μορίων (οι ενέργειές τους 
δηλαδή) είναι κβαντισμένες.

• Το φάσμα IR έχει μια χαρακτηριστική περιοχή 
χαμηλής ενέργειας (600-1400 cm-1) που ονομάζεται 
«δακτυλικό αποτύπωμα»
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«δακτυλικό αποτύπωμα».



Χαρακτηριστικές Περιοχές τουΧαρακτηριστικές Περιοχές του
ά  ά  Φάσματος Φάσματος IRIR

• 4000-2500 cm-1 N-H, C-H, O-H (stretching)
o 3300-3600 N-H, O-H

 o 3000 C-H
• 2500-2000 cm-1 CC και CN (stretching)

 2000-1500 cm-1 διπλοί δεσμοί (stretching)
◦ C=O 1680-1750 cm-1

◦ C=C 1640-1680 cm-1

Κά  ό 1500 1 ή “δ ύ  Κάτω από 1500 cm-1 περιοχή “δακτυλικού 
αποτυπώματος”
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Χαρακτηριστικές Περιοχές τουΧαρακτηριστικές Περιοχές του
ά  ά  Φάσματος Φάσματος IRIR
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Φάσματα υπερύθρου Φάσματα υπερύθρου μ ρ ρμ ρ ρ
υδρογονανθράκωνυδρογονανθράκων
 C-H, C-C, C=C, C  C έχουν 
χαρακτηριστικές κορυφές
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ΕξάνιοΕξάνιοΕξάνιοΕξάνιο
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ΑλκένιαΑλκένιαΑλκένιαΑλκένια
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ΕξένιοΕξένιο 11ΕξένιοΕξένιο--11
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ΚυκλοεξάνιοΚυκλοεξάνιο ή ή κυκλοεξένιοκυκλοεξένιο??ΚυκλοεξάνιοΚυκλοεξάνιο ή ή κυκλοεξένιοκυκλοεξένιο??
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ΑλκίνιαΑλκίνιαΑλκίνιαΑλκίνια
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ΑλκίνιαΑλκίνιαΑλκίνιαΑλκίνια
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Αρωματικές ενώσειςΑρωματικές ενώσειςρ μ ς ςρ μ ς ς
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ΦαινυλακετυλένιοΦαινυλακετυλένιοΦαινυλακετυλένιοΦαινυλακετυλένιο
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ΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλες

34
Κυκλοεξανόλη



ΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλες
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αιθανόλη



ΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλεςΑλκοόλες

36
Βουτανόλη-1



ΑμίνεςΑμίνεςμ ςμ ς
• Οι πρωτοταγείς αμίνες (RNH2), δίνουν ευρεία κορυφή με δύο επιμέρους 
οξείες κορυφές.

• Οι δευτεροταγείς αμίνες (R2NH)  δίνουν μια οξεία κορυφήΟι δευτεροταγείς αμίνες (R2NH), δίνουν μια οξεία κορυφή.
• Οι τριτοταγείς αμίνες (R3N) δε δίνουν σήμα. 
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ΑμίνεςΑμίνεςμ ςμ ς
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ΑμίνεςΑμίνεςμ ςμ ς
• Είναι δύσκολο να το διακρίνουμε από ένα αλκάνιο - είναι 

απαραίτητος και ο μοριακός τύπος για την ταυτοποίηση της απαραίτητος και ο μοριακός τύπος για την ταυτοποίηση της 
δομής.

N
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Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η

• Το C=O σε απλές κετόνες, αλδεΰδες και καρβοξυλικά οξέα 
απορροφά περίπου στα 1710 cm-1.

• Η ισχυρή, οξεία κορυφή του C=O μπορεί να κυμαίνεται από τα
1670 ως τα 1780 cm1 ανάλογα με το είδος του καρβονυλίου 
και τη συζυγίακαι τη συζυγία.

• Συνήθως είναι το ισχυρότερο σήμα στο IR.

• Τα καρβοξυλικά οξέα δίνουν επίσης απορρόφηση για το O-H.

 δ δ  δί  δύ  ή  ύ  δό  H • Οι αλδεΰδες δίνουν δύο σήματα που αφορούν δόνηση C-H 
γύρω 2700 και 2800 cm-1.
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Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
• Βασικές συχνότητες C=O (cm-1):Βασικές συχνότητες C O (cm ):

C=O 1810 Stretch (sym.) Anhydride band 1

1800 Acid Chloride

1760 Anhydride band 21760 Anhydride band 2

1735 Ester

1725 Aldehyde

1715 Ketone

1710 Carboxylic Acid

1690 Amide
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Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
Γενικά – Η συχνότητα δόνησης του καρβονυλίου C=O είναι πολύ 
ευαίσθητη στα ηλεκτρονικά φαινόμεναευαίσθητη στα ηλεκτρονικά φαινόμενα.

Ηλεκτρονικά φαινόμενα: Επαγωγικό vs. Συζυγιακό:

Σε μια πρώτη ανάγνωση, ο εστέρας, το αμίδιο και το ακυλαλογονίδιο
/ ανυδρίτης, όλα έχουν μονήρες ζεύγος ηλεκτρονίων που μπορεί να 
συντονιστεί με το C=O (και που θα έπρεπε να ελαττώσει τη 
συχνότητα )

OOO O

O

O

NH2

O

R

C N O F

ClS

O
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Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
Ηλεκτρονικά φαινόμενα: Επαγωγικό vs. Συζυγιακό:

Στην περίπτωση του οξυγόνου ή του χλωρίου ενωμένου
απευθείας με το καρβονύλιο, το επαγωγικό φαινόμενο είναι πιο

ό ό  ζ όισχυρό από το συζυγιακό.

O
O

O
O

C N O F

ClS
O

OO

Αυτό το επαγωγικό φαινόμενο που εμφανίζεται στα  ηλεκτρόνια του C=O, 
ενισχύει τον  δεσμό  λόγω καλύτερης αλληλεπικάλυψης – και αυτά τα 
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ενισχύει τον  δεσμό, λόγω καλύτερης αλληλεπικάλυψης και αυτά τα 
καρβονύλια εμφανίζονται σε υψηλότερη συχνότητα 



Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
Ηλεκτρονικά φαινόμενα: Επαγωγικό vs. Συζυγιακό:
Στην περίπτωση του αζώτου ενωμένου απευθείας με τοη ρ η ζ μ ς μ
καρβονύλιο (που είναι λιγότερο ηλεκτραρνητικό από το οξυγόνο),
το επαγωγικό φαινόμενο είναι λιγότερο ισχυρό από το συζυγιακό.

O
O

C N O F

ClS
N
HN

H

O

Έτσι, ελαττώνεται το ποσοστό του π-δεσμού – και αυτά τα καρβονύλια 

N
H
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Έτσι, ελαττώνεται το ποσοστό του π δεσμού και αυτά τα καρβονύλια 
εμφανίζονται σε χαμηλότερη συχνότητα 



Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
Ηλεκτρονικά φαινόμενα: Επαγωγικό vs. Συζυγιακό:

Παρομοίως, στις αλδεΰδες και στις κετόνες η θετική 
επαγωγή των ηλεκτρονίων στο  δεσμό του καρβονυλίου 
δ ίζ  λ ώ   λ ώ   ό  αδυνατίζει ελαφρώς και ελαττώνει τη συχνότητα  του 

δεσμού (και έτσι εξηγείται η μικρή διαφορά μεταξύ των 
αλδεϋδών και των κετονών).

O
C N O F

ClS

O
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Δόνηση Δόνηση C=OC=Oη ηη η
Ηλεκτρονικά φαινόμενα: Επαγωγικό vs. Συζυγιακό:

Παρομοίως, το αλογόνο στις α-αλογονομένες ενώσεις επηρεάζει τη 
συχνότητα απορρόφησης .

C N O F

ClS

Το επαγωγικό φαινόμενο του χλωρίου έλκει τα  ηλεκτρόνια διαμέσου 
του a άνθρακα  αδυνατίζει το δεσμό του C O και ενισχύει τον
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του a-άνθρακα, αδυνατίζει το  δεσμό του C=O και ενισχύει τον 

Εγκυκλοπαιδικό



C=O C=O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδεςC O C O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδες

o 1730 cm1 για κορεσμένες αλδεΰδες
o 1705 cm1 για αλδεΰδες δίπλα σε διπλό δεσμό ή o 1705 cm για αλδεΰδες δίπλα σε διπλό δεσμό ή 

αρωματικό δακτύλιο
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C=O C=O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδεςC O C O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδες
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C=O C=O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδεςC O C O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδες

O

H
C
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ισοβαλεραλδεΰδη



C=O C=O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδεςC O C O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδες

O

H

O
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ανισαλδεΰδη



C=O C=O στις κετόνεςστις κετόνεςC O C O στις κετόνεςστις κετόνες
• 1715 cm1 σε εξαμελείς δακτυλίους και άκυκλες
κετόνες.

• 1750 1  λ ί  δ λί• 1750 cm1 σε πενταμελείς δακτυλίους.
• 1690 cm1 σε κετόνες δίπλα σε διπλό δεσμό ή 
αρωματικό δακτύλιοαρωματικό δακτύλιο.
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C=O C=O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδεςC O C O στις αλδεΰδεςστις αλδεΰδες
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C=O C=O στις κετόνεςστις κετόνεςC O C O στις κετόνεςστις κετόνες
O
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Εξανόνη-2



C=O C=O στις κετόνεςστις κετόνεςC O C O στις κετόνεςστις κετόνες

O
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4-μεθυλ-ακετοφαινόνη



C=O C=O στους εστέρεςστους εστέρεςς ρ ςς ρ ς

• 1735 cm1 σε κορεσμένους εστέρες.
• 1715 cm1 σε εστέρες δίπλα σε 1715 cm σε εστέρες δίπλα σε 
αρωματικό δακτύλιο ή σε διπλό δεσμό.
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C=O C=O στους εστέρεςστους εστέρεςς ρ ςς ρ ς
O

Βουτυρικός μεθυλεστέρας
O

ρ ς μ ρ ς

56



C=O C=O στους εστέρεςστους εστέρεςς ρ ςς ρ ς
Br

O
m-βρωμο-βενζοϊκός μεθυλεστέρας

O
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C=O C=O στους εστέρεςστους εστέρεςς ρ ςς ρ ς
O

Οξικός φαινυλεστέρας
O

ξ ς φ ρ ς
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C=O C=O στα στα καρβοξυλικάκαρβοξυλικά οξέαοξέαρβ ξρβ ξ ξξ

• Το Ο Η απορροφά από τα 2500 3500 cm1• Το Ο-Η απορροφά από τα 2500-3500 cm 1

εξαιτίας του ισχυρού δεσμού υδρογόνου
που παρουσιάζουνπου παρουσιάζουν.
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C=O C=O στα στα καρβοξυλικάκαρβοξυλικά οξέαοξέαρβ ξρβ ξ ξξ
Προπανοϊκό οξύ

Αλειφατικό καρβοξυλικό οξύ – χωρίς διαλύτη (κάτω)
vs. Διάλυμα σε CCl4 (δεξιά)
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C=O C=O στα στα καρβοξυλικάκαρβοξυλικά οξέαοξέαρβ ξρβ ξ ξξ
HO

Oo-τολουϊκό οξύ

Αρωματικό καρβοξυλικό οξύρ μ ρβ ξ ξ
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Διαφοροποιήσεις στις δονήσεις του Διαφοροποιήσεις στις δονήσεις του 
C=O C=O συγκριτικάσυγκριτικάC=O C=O συγκριτικάσυγκριτικά

• Η συζυγία του C=O με C=C χαμηλώνει τη 
συχνότητα stretching στα ~1680 cm-1.συχνότητα stretch ng στα 68  cm .
• Το C=O του αμιδίου απορροφά σε ακόμη 
χαμηλότερη τιμή, 1640-1680 cm-1.χαμη τ ρη τ μή, 6 6  cm .
• Το C=O του εστέρα απορροφά σε 
υψηλότερες συχνότητες, ~1730-1740 cm-1.ψη ρ ς χ η ς, m .
• Τα καρβονύλια σε μικρούς δακτυλίους (5 C ή 
και λιγότερο) απορροφούν σε ακόμη γ ρ ) ρρ φ μη
μεγαλύτερες συχνότητες. 
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ΑμίδιοΑμίδιομμ
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ΑμίδιοΑμίδιο Oμ δ ομ δ ο
NH2

O

πιβαλαμίδιο
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ΑμίδιοΑμίδιομ δ ομ δ ο
H
N O

2-πυρρολιδόνη2 πυρρολιδόνη
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Δεσμός Δεσμός CC--NNΔ σμός Δ σμός NN

• Ο δεσμός C - N απορροφά περίπου στα 1200 cm-1.
• Ο δ ό  C  N ά ί   1660 1  • Ο δεσμός C = N απορροφά περίπου στα 1660 cm-1 και 
είναι ισχυρότερη από αυτή του διπλού δεσμού C = C 
στην ίδια περιοχήστην ίδια περιοχή.
• Ο δεσμός C  N απορροφά ισχυρά λίγο πάνω από τα 
2200 cm-1. Η απορρόφηση του αλκινίου C  C είναι 00 cm . Η απορρόφηση του αλκ ν ου C C ε να  
πολύ πιο ασθενής και λίγο κάτω από τα 2200 cm-1 .
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ΝιτρίλιοΝιτρίλιοΝ τρ οΝ τρ ο
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Περίληψη των απορροφήσεων Περίληψη των απορροφήσεων IRIRΠερίληψη των απορροφήσεων Περίληψη των απορροφήσεων IRIR
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Πλεονεκτήματα και Πλεονεκτήματα και 
μειονεκτήματα του μειονεκτήματα του IRIR

• Το IR από μόνο του δεν μπορεί να διευκρινίσει τη δομή.Το IR από μόνο του δεν μπορεί να διευκρινίσει τη δομή.
• Μερικά σήματα μπορεί να είναι διφορούμενα.
• Συνήθως η χαρακτηριστική ομάδα ανιχνεύεταιΣυνήθως η χαρακτηριστική ομάδα ανιχνεύεται.
• Η απουσία ενός σήματος είναι καθοριστική απόδειξη
πως λείπει μια χαρακτηριστική ομάδα εκτός αν η ένωση 
είναι συμμετρική.

• Η αναλογία με το φάσμα IR ενός γνωστού δείγματος 
επ βεβα ώνε  την ταυτότητα της ένω ηςεπιβεβαιώνει την ταυτότητα της ένωσης.
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ΦΑΣΜΑΤΟΣΚΟΠΙΑΦΑΣΜΑΤΟΣΚΟΠΙΑ NMRNMRΦΑΣΜΑΤΟΣΚΟΠΙΑΦΑΣΜΑΤΟΣΚΟΠΙΑ NMRNMR



Μοριακή φασματοσκοπίαΜοριακή φασματοσκοπία
•• Nuclear magnetic resonance (NMR) Nuclear magnetic resonance (NMR) 
spectroscopyspectroscopy Φασματοσκοπία Φασματοσκοπία NMRNMR::spectroscopyspectroscopy Φασματοσκοπ α Φασματοσκοπ α NMRNMR
Mια φασματοσκοπική τεχνική που δίνει 
πληροφορίες για τον αριθμό και τα είδη των πληροφορίες για τον αριθμό και τα είδη των 
ατόμων ενός μορίου, για παράδειγμα τον αριθμό 
και το είδος των:ς

o ατόμων Η χρησιμοποιώντας 
φασματοσκοπία 1H-NMRφασματοσκοπία H NMR
o ατόμων άνθρακα χρησιμοποιώντας 
φασματοσκοπία 13C-NMR φασματοσκοπία C-NMR 
o ατόμων φωσφόρου χρησιμοποιώντας 
φασματοσκοπία 31P NMR 
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φασματοσκοπία 31P-NMR 



Η χρήση της φασματοσκοπίας Η χρήση της φασματοσκοπίας NMRNMRχρή η ης φ μ ςχρή η ης φ μ ς

• Χρησιμοποιείται για να διευκρινίσει τη σχετική θέση
των ατόμων μέσα σ’ ένα μόριο.

• Είναι η πιο χρήσιμη φασματοσκοπική τεχνική στην • Είναι η πιο χρήσιμη φασματοσκοπική τεχνική στην 
οργανική χημεία για τη διευκρίνιση της δομής.

• Χαρτογραφεί τις ομάδες άνθρακα-υδρογόνου στα 
μόρια.

• Εξαρτάται από πολύ ισχυρά μαγνητικά πεδία.

• Στη βιολογική χημεία χρησιμοποιούνται πιο εξελιγμένες 
φασματοσκοπικές τεχνικές για τη μελέτη της δομής   
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φ μ ς χ ς γ η μ η ης μής
πρωτεϊνών.



Αρχές της φασματοσκοπίας Αρχές της φασματοσκοπίας NMRNMRρχ ς ης φ μ ςρχ ς ης φ μ ς
•Οι πυρήνες 1H ή 13C περιστρέφονται και αν τοποθετηθούν 
μέσα σε εξωτερικό μαγνητικό πεδίο συμπεριφέρονται σα 
μικροί μαγνήτες, και προσανατολίζονται παράλληλα ή 
αντιπαράλληλα με το εξωτερικό μαγνητικό πεδίο.
• Ο άλλ λ  λ ό  έ   λό  • Ο παράλληλος προσανατολισμός έχει τη χαμηλότερη 
ενέργεια και έτσι οι περισσότεροι πυρήνες βρίσκονται σ’ αυτή 
τη φάση της περιστροφής.η φ η ης ρ ρ φής
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Αρχές της φασματοσκοπίας Αρχές της φασματοσκοπίας NMRNMRΑρχές της φασματοσκοπίας Αρχές της φασματοσκοπίας NMRNMR
• Η ενέργεια των ραδιοκυμάτων της κατάλληλης 
υχνότητας ( υντ ν μός) ωθ ί τ υς υ ήν ς να συχνότητας (συντονισμός) ωθεί τους πυρήνες να 

μεταπηδήσουν στην αντι-παράλληλη κατάσταση.
• Η ενέργεια που απαιτείται εξαρτάται από το • Η ενέργεια που απαιτείται εξαρτάται από το 
περιβάλλον των πυρήνων (και είναι ανάλογη της ισχύος 
του πεδίου, B)., )
• Αν όλα τα πρωτόνια απορροφούσαν την ίδια ποσότητα 
ενέργειας, σε ένα δεδομένο μαγνητικό πεδίο, τότε δε θα 
μπορούσαμε να έχουμε πολλές πληροφορίες από την 
τεχνική αυτή.
• Τα πρωτόνια όμως περιβάλλονται από ηλεκτρόνια που 
λειτουργούν ως ασπίδα προστασίας και δημιουργούν 
μαγνητικό πεδίο αντίθετο με το εξωτερικό
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μαγνητικό πεδίο αντίθετο με το εξωτερικό.



Αρχές της φασματοσκοπίας Αρχές της φασματοσκοπίας NMR NMR 
• Τα ηλεκτρόνια στους δεσμούς προστατεύουν τους πυρήνες από το 
μαγνητικό πεδίο.
• Επομένως, σε πυρήνες με διαφορετικά περιβάλλοντα, εμφανίζονται 
διαφορετικά σήματα.
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Καταστάσεις πυρηνικού Καταστάσεις πυρηνικού spinspin
• Ένα ηλεκτρόνιο έχει κβαντικό αριθμό spin 1/2 με 
επιτρεπόμενες τιμές +1/2 και -1/2. ρ μ ς μ ς

o Αυτό το φορτίο του spin δημιουργεί ένα σχετικό μαγνητικό 
πεδίο.
Ω  έλ  έ  λ ό  έ   o Ως αποτέλεσμα, ένα ηλεκτρόνιο συμπεριφέρεται ως 

μικροσκοπικός μαγνήτης και έχει αυτό που ονομάζεται 
μαγνητική ροπή (magnetic moment).

• Το ίδιο χαρακτηριστικό έχουν συγκεκριμένοι ατομικοί πυρήνες 
όπως:

κάθ  α μ κός υ ή ας υ έχ  ό μαζ κό α θμό  o κάθε ατομικός πυρήνας που έχει περιττό μαζικό αριθμό, 
περιττό ατομικό αριθμό ή και τα δύο, έχει ένα spin και ως 
αποτέλεσμα πυρηνική μαγνητική ροπή.
o οι επιτρεπτές καταστάσεις πυρηνικού spin καθορίζονται 
από το πυρηνικό spin, I.
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Καταστάσεις πυρηνικού Καταστάσεις πυρηνικού spinspin
• ένας πυρήνας με κβαντικό αριθμό spin II έχει
22II + 1+ 1 πυρηνικές καταστάσεις spin
(   )    /  (προσανατολισμούς, spin states); Αν το I = 1/2, 
τότε υπάρχουν δυο επιτρεπτοί προσανατολισμοί.
• Ο Πί  δ ί   β ύ  θ ύ  • Ο Πίνακας δείχνει τους κβαντικούς αριθμούς 
spin και τους επιτρεπτούς πυρηνικούς 
προσανατολισμούς διάφορων ισοτόπων κοινών προσανατολισμούς διάφορων ισοτόπων κοινών 
στις οργανικές ενώσεις.

1H 2H 12C 13C 14N 16O 31P 32SElement
Nuclear spin
quantum 1/2 1 0 0 01/2 1 1/2quantum 
number ( I )

Number of

1/2 1 0 0 01/2 1

2 3 1 2 3 1

1/2

2 1
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spin states

Εγκυκλοπαιδικό



To To πυρηνικόπυρηνικό spin spin σε Βσε Β00

• Σε ένα πλήθος ατόμων 1H και 13C , τα 
πυρηνικά spins έχουν τελείως τυχαίο πυρηνικά spins έχουν τελείως τυχαίο 
προσανατολισμό.
• Ό  ό  θ θ ύ   ό • Όταν όμως τοποθετηθούν σε ισχυρό 
εξωτερικό μαγνητικό πεδίο ισχύος B0, η 
λλ λ ίδ  ξύ  ώαλληλεπίδραση μεταξύ των πυρηνικών

spins και του εφαρμοζόμενου μαγνητικού 
δί  ί  β έ   έλ  πεδίου γίνεται κβαντισμένη, με αποτέλεσμα 

μόνο συγκεκριμένοι προσανατολισμοί 
η ώ  α η ώ  ώ  α ί α  πυρηνικών μαγνητικών ροπών να είναι 

επιτρεπτοί.
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To To πυρηνικόπυρηνικό spin spin σε Βσε Β00

 

Τυχαίος ΠροσανατολισμόςΤυχαίος Προσανατολισμός Παρουσία μαγνητικού πεδίουΠαρουσία μαγνητικού πεδίου
οι μαγνητικές ροπές παίρνουν ορισμένοοι μαγνητικές ροπές παίρνουν ορισμένομ γ η ς ρ ς ρ ρ μμ γ η ς ρ ς ρ ρ μ
αριθμό προσανατολισμών (ίσο με 2Ι+1). αριθμό προσανατολισμών (ίσο με 2Ι+1). 
Για το Για το 11Η με φορά παράλληλη και Η με φορά παράλληλη και 
αντιπαράλληληαντιπαράλληλη με τη διεύθυνση του με τη διεύθυνση του 
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εξωτερικού μαγνητικού πεδίου.εξωτερικού μαγνητικού πεδίου.



To To πυρηνικόπυρηνικό spin spin σε Βσε Β00
Για το 1H και τον 13C, είναι επιτρεπτοί μόνο 
δυο προσανατολισμοί (παράλληλοι και 
αντιπαράλληλοι με το εξωτερικό μαγνητικό 
πεδίο).
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός
• Όταν πυρήνες με κβαντικό αριθμό spin 1/2 (1Η, 13C, 15N, 19F, 
31P), τοποθετούνται μέσα σε ένα εφαρμοσμένο πεδίο μια μικρή 

   θ ζ    πλειοψηφία των πυρηνικών spin ευθυγραμμίζονται με το 
εφαρμοζόμενο πεδίο στη χαμηλότερη ενεργειακή κατάσταση.
• Όταν ο πυρήνας βρίσκεται μέσα στο ομογενές μαγνητικό πεδίο Όταν ο πυρήνας βρίσκεται μέσα στο ομογενές μαγνητικό πεδίο 
(Μ.Π.), συμπεριφέρεται ως προς το πεδίο όπως συμπεριφέρεται 
μια περιστρεφόμενη σβούρα ως προς το πεδίο της βαρύτητας. 
Ενώ το ΜΠ  τείνει να καταστήσει το άνυσμα μ της μαγνητικής Ενώ το Μ.Π. τείνει να καταστήσει το άνυσμα μ της μαγνητικής 
ροπής του πρωτονίου παράλληλο προς τη διεύθυνσή του, το μ, 
λόγω της αυτοπεριστοφής, εκτελεί μεταπτωτική περιστροφική 
κίνη η πε ί τη δ εύθυν η τ υ εξωτε κ ύ πεδί υ  χηματίζ ντας κίνηση περί τη διεύθυνση του εξωτερικού πεδίου, σχηματίζοντας 
μ’ αυτό σταθερή γωνία θ.
• Η γωνιακή ταχύτητα της μετάπτωσης είναι ω και η συχνότητα χ ς μ ς χ
της περιστροφής ν εκφράζεται σε Ηertz. [ω = 2πν = γΗ0] γ: 
πυρηνική μαγνητική σταθερά, που χαρακτηρίζεται ως 
γυρομαγνητικός λόγος, Η0: ένταση μαγνητικού πεδίου.
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γυρομαγνητικός λόγος, Η0: ένταση μαγνητικού πεδίου.
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός

• Αν ο μεταπτωτικός πυρήνας ακτινοβοληθεί με μ ς ρή ς β η μ
ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία της ίδιας συχνότητας με 
αυτή της μετάπτωσης, τότε:

 δ  ό  ίζ  o οι δυο συχνότητες συντονίζονται, 
o απορροφάται ενέργεια και

 ό s i δά ό  ά  s i  o το πυρηνικό spin μεταπηδά από την κατάσταση spin 
+1/2 (παράλληλο με το εφαρμοζόμενο πεδίο) στην -1/2 
(αντιπαράλληλο με το εφαρμοζόμενο πεδίο).( ρ η μ φ ρμ ζ μ )

• Η απορρόφηση της ενέργειας της ΗΜΓ ακτινοβολίας 
καταγράφεται από το όργανο σαν μια καμπύλη και αποτελεί 

 ά  NMR  έ  ύ ή  το φάσμα NMR του συγκεκριμένου μαγνητικού πυρήνα. 
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός
Τ  α ό   η ύ α η ύ ύΤο φαινόμενο του πυρηνικού μαγνητικού συντονισμού
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός

•• ResonanceResonance--ΣυντονισμόςΣυντονισμός:: στη φασματοσκοπία NMR  ResonanceResonance ΣυντονισμόςΣυντονισμός:: στη φασματοσκοπία NMR, 
συντονισμός είναι η απορρόφηση της ΗΜΓ ακτινοβολίας 
από ένα μεταπτωτικό πυρήνα που έχει ως αποτέλεσμα 
τη μετάβαση του πυρηνικού του spin από μια κατάσταση 
χαμηλής ενέργειας σε μια υψηλής ενέργειας.
Τ  ό   ί    ύ   • Το όργανο που χρησιμοποιείται για να ανιχνεύσει το 

συντονισμό της μεταπτωτικής κίνησης και της ΗΜΓ 
ακτινοβολίας λέγεται φασματόμετρο NMRακτινοβολίας λέγεται φασματόμετρο NMR.

oo SignalSignal--σήμα (ή κορυφή)σήμα (ή κορυφή):: η καταγραφή στο φάσμα
NMR ενός πυρηνικού μαγνητικού συντονισμούNMR ενός πυρηνικού μαγνητικού συντονισμού.
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός
        • Τα υδρογόνα των οργανικών μορίων δεν είναι απομονωμένα 

από τα άλλα άτομα. Περιβάλλονται από ηλεκτρόνια, τα οποία 
περιστρέφονται και προκαλούν τοπικά μαγνητικά πεδία, και 
από άλλους πυρήνες οι οποίοι επίσης περιστρέφονται.
• Η κίνηση των ηλεκτρονίων γύρω από έναν πυρήνα κατά την 
εφαρμογή εξωτερικού πεδίου καλείται διαμαγνητικόδιαμαγνητικό ρεύμαρεύμαεφαρμογή εξωτερικού πεδίου καλείται διαμαγνητικόδιαμαγνητικό ρεύμαρεύμα
((diamagneticdiamagnetic currentcurrent)) και η προκαλούμενη προστασία στον 
πυρήνα ονομάζεται διαμαγνητικήδιαμαγνητική προστασία (προστασία (diamagnetic diamagnetic 
shi ldishi ldi ))shieldingshielding).).
• Το Μ.Π. που προκύπτει από την κίνηση των e είναι 
αντίθετο προς το εξωτερικό μαγνητικό πεδίο, επομένως για ρ ς ξ ρ μ γ η , μ ς γ
να επέλθει συντονισμός πρέπει να αυξηθεί η τιμή της έντασης 
του εξωτερικού Μ.Π. κατά την τιμή της προστασίας των e.
• Επειδή τα διάφορα άτομα υδρογόνου των οργανικών μορίων • Επειδή τα διάφορα άτομα υδρογόνου των οργανικών μορίων 
διαφέρουν κατά κανόνα ως προς τα τοπικά μαγνητικά πεδία 
που δρουν σε αυτά, λόγω του διαφορετικού χημικού τους 

βάλλ    δ έ ή  ί  δ ή 
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περιβάλλοντος, για τη διέγερσή τους απαιτείται διαφορετική 
ένταση εξωτερικού μαγνητικού πεδίου. 



Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός
Π  Προστατευμένα πρωτόνια:
• Η ένταση του μαγνητικού πεδίου πρέπει να αυξηθεί για ένα 
προστατευμένο πρωτόνιο  έτσι ώστε να συντονιστεί στην ίδια προστατευμένο πρωτόνιο, έτσι ώστε να συντονιστεί στην ίδια 
συχνότητα.
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Πυρηνικός Μαγνητικός ΣυντονισμόςΠυρηνικός Μαγνητικός Συντονισμός
• Η εξάρτηση της διέγερσης των πρωτονίων από το μαγνητικό 
και ουσιαστικά από το χημικό τους περιβάλλον, χαρακτηρίζεται 
ως χημική μετατόπισηχημική μετατόπιση [[Chemical shiftChemical shift (())] ] και επιτρέπει τη 
διάκριση μεταξύ των πυρήνων του ίδιου στοιχείου, όταν 
διαφέρουν στο χημικό τους περιβάλλον. φ ρ χ μ ς ρ β
• Τα σήματα μετρώνται σε σχέση με το σήμα μιας ένωσης 
αναφοράς του τετραμεθυλοσιλανίου tetramethylsilane (TMS).
Γ  έ  ά 1H NMR   ή  έ   βά   • Για ένα φάσμα 1H-NMR, τα σήματα αναφέρονται με βάση τη 

διαφορά τους από το σήμα των 12 H του TMS.
• Για ένα φάσμα 13C-NMR, τα σήματα αναφέρονται με βάση τη α ένα φάσμα C NMR, τα σήματα αναφέροντα  με βάση τη 
διαφορά τους από το σήμα των 4 C του TMS.

CH3CH3
Si CH3
CH3

CH3
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMR NMR Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMR NMR 
• Τα φάσματα NMR δείχνουν την ένταση του 
εφαρμοζόμενου πεδίου και αυξάνεται από τα αριστερά εφαρμοζόμενου πεδίου και αυξάνεται από τα αριστερά 
προς τα δεξιά.
• Το αριστερό μέρος είναι περιοχή χαμηλού πεδίου, ρ ρ μ ρ ς ρ χή χ μη ,
ενώ το δεξί περιοχή υψηλού πεδίου.
• Οι πυρήνες που απορροφούν στην περιοχή υψηλού 

δί  ί  ά έ  (δ ήπεδίου είναι ισχυρά προστατευμένοι (διαμαγνητική
προστασία, +Ι φαινόμενο υποκαταστάτη), ενώ αυτοί που 
απορροφούν στην περιοχή του χαμηλού πεδίου είναι ρρ φ η ρ χή χ μη
ισχυρά αποπροστατευμένοι (παραμαγνητική 
αποπροστασία, -Ι φαινόμενο υποκαταστάτη).
•Τ  ό  ί  λύ  ί θ  ό  13C•Το πρωτόνιο είναι πολύ πιο ευαίσθητο από τον 13C
γιατί το ισότοπο (1H) είναι σχεδόν το 100 % του 
φυσικού του πληθυσμού, ενώ το φυσικό ισότοπο 13C
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είναι πολύ λιγότερο.



Η κλίμακα δΗ κλίμακα δ
•• Μετατόπιση χαμηλού πεδίουΜετατόπιση χαμηλού πεδίου ((DownfieldDownfield)):: η μετατόπιση 
του σήματος NMR προς την αριστερή πλευρά του 

Η κλίμακα δΗ κλίμακα δ
του σήματος NMR προς την αριστερή πλευρά του 
αριθμημένου χαρτιού.
•• Μετατόπιση υψηλού πεδίου (Μετατόπιση υψηλού πεδίου (UpfieldUpfield)):: η μετατόπιση του 
ή NMR   δ ξ ά λ ά  θ έ  σήματος NMR προς τη δεξιά πλευρά του αριθμημένου 

χαρτιού.
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Η κλίμακα δΗ κλίμακα δμμ
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Φάσμα Πυρηνικού Μαγνητικού Φάσμα Πυρηνικού Μαγνητικού 
Σ ύΣ ύΣυντονισμούΣυντονισμού

Φάσμα 1H-NMR του οξικού μεθυλεστέραμ ξ μ ρ

Οι χημικές μετατοπίσεις του πρωτονίου σε όλα τα φάσματα 
συνήθως κυμαίνονται από  0 ως  10

92

συνήθως κυμαίνονται από  0 ως  10.



ΦασματοφωτόμετροΦασματοφωτόμετρο
Πυρηνικού Μαγνητικού ΣυντονισμούΠυρηνικού Μαγνητικού Συντονισμού
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ΦασματοφωτόμετροΦασματοφωτόμετρο NMRNMR
• Ουσιαστικά εξαρτήματα για το φασματόμετρο NMR είναι: ένας 
ισχυρός μαγνήτης  συσκευή δημιουργίας ραδιοσυχνοτήτων  και 

μ φ μ ρμ φ μ ρ

ισχυρός μαγνήτης, συσκευή δημιουργίας ραδιοσυχνοτήτων, και 
ανιχνευτής ραδιοσυχνοτήτων.
• Το δείγμα διαλύεται σε κάποιο διαλύτη, συνήθως CDCl3 ή D2O, 
και τοποθετείται σε ειδικό σωλήνα μέσα στο μαγνητικό πεδίο και 
περιστρέφεται.
• Χρησιμοποιώντας φασματοφωτόμετρο NMR με μετασχηματισμόΧρησιμοποιώντας φασματοφωτόμετρο NMR με μετασχηματισμό
Fourier (FT-NMR), το φάσμα μπορεί να καταγραφεί σε περίπου 2 
seconds.

       • Ουσίες στις οποίες υπάρχει αλληλομετατροπή δίνουν ως σήμα 
το μέσο όρο της κατάστασής τους και μπορεί να αναλυθεί για να 
βρεθεί το μέγεθος της αλληλομετατροπής.βρ μ ς ς μ ρ ς
• To NMR  μπορεί να χρησιμοποιηθεί για να μετρηθούν ταχύτητες 
και ενέργειες ενεργοποίησης ακόμα και πολύ γρήγορων 
μετατροπών
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μετατροπών.
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Ισότιμα ΥδρογόναΙσότιμα Υδρογόνα
      •• Ισότιμα υδρογόναΙσότιμα υδρογόνα:: έχουν το ίδιο χημικό περιβάλλον

• Το φάσμα πρωτονίου NMR δείχνει πόσα είδη μη ισοδύναμων 
(ισότιμων) υδρογόνων υπάρχουν στην ένωση(ισότιμων) υδρογόνων υπάρχουν στην ένωση.
• Ισοδύναμα Η δίνουν το ίδιο σήμα ενώ τα ανισότιμα διαφορετικό.
o Ένα μόριο με ένα σετ ισότιμων υδρογόνων δίνει ένα σήμα στο NMR.Έ μ ρ μ μ ρ γ ήμ
o Ένα μόριο με 2 ή περισσότερα σετ ισότιμων υδρογόνων δίνει 
διαφορετικό σήμα στο NMR για κάθε σετ.

C CHH3 C
C C

CH3

H3 C CH3

CH3 CCH3 ClCH2 CH2 Cl
O

Propanone
(Acetone)

1,2-Dichloro-
ethane

Cyclopentane 2,3-Dimethyl-
2-butene

Cl Cl CH
CH3CHCl

Cl Cl
C C

CH3

H H
O

Cyclopent1 1 Dichloro (Z) 1 Chloro Cyclohexene

95

Cyclopent-
anone

(2 s ignals)

1,1-Dichloro-
ethane

(2 signals )    
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

(CH ) Si

Type of 
Hydrogen

Type of 
Hydrogen

Chemical 
Shift ()

Chemical 
Shift ()

(CH3 )4Si
RCH3
RCH2R

O

O
RCOCH3 3.7-3.9

0 (by definition)
0.8-1.0
1.2-1.4

RC CH

R3CH
R2C=CRCHR2

RCH2Br
RCH2I
RCOCH2R

3.4-3.6

1.6-2.6
2.0-3.0

1.4-1.7 4.1-4.7
3.1-3.3

ArCH3

ROH
ArCH2R

RCH2Cl
RCH2Br

RCH2F
ArOH

3.4 3.6

0.5-6.0

2.2-2.5
2.3-2.8

3.6-3.8
4.4-4.5
4 5 4 7

RCH2OR

ROH
RCH2OH

R2NH
R2C=CHR
ArH

R2C=CH2

ArOH0.5 6.0
3.4-4.0
3.3-4.0
0 5 5 0

4.6-5.0
5.0-5.7
6 5 8 5

4.5-4.7

RCCH3

O

O

R2NH

RCH

ArH
O

O
9.5-10.12.1-2.3

0.5-5.0 6.5-8.5
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR
• Εξαρτάται από (1) την ηλεκραρνητικότητα των 
γειτονικών ατόμων (2) τον υβριδισμό των γειτονικών γειτονικών ατόμων, (2) τον υβριδισμό των γειτονικών 
ατόμων, και (3) το διαμαγνητικό αποτέλεσμα των 
γειτονικών π δεσμών.

1. Ηλεκταρνητικότητα

CH3F

CH3-X
Electroneg-
ativity of X

Chemical 
Shift ()

4 0 4 26
CH3OH
CH3F

CH3Cl

4.0
3.5
3.1
2 8

4.26
3.47
3.05
2 68CH3Br

CH3I
(CH3) 4C

2.8
2.5

2.1

2.68
2.16
0.86
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR
2. Υβριδισμός των γειτονικών ατόμων

RCH R CH R CH

Type of Hydrogen
(R = alkyl)

Name of
Hydrogen

Chemical 
Shift ()

Alk l 0 8 1 7RCH3 , R2 CH2 , R3 CH
R2 C=C(R)CHR2

RC CH
Allylic

Alkyl

Acetylenic

0.8 - 1.7

1.6 - 2.6

2 0 3 0

R2 C=CHR, R2 C=CH2

RCHO

RC CH Acetylenic

Vinylic

Aldehydic

4.6  - 5.7

9.5-10.1

2.0 - 3.0

RCHO Aldehydic 9.5 10.1
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

3. Διαμαγνητικό αποτέλεσμα των π δεσμών
ένας τριπλός δεσμός C C μετατοπίζει την απορρόφηση του o ένας τριπλός δεσμός C-C μετατοπίζει την απορρόφηση του 

ακετυλενικού υδρογόνου σε υψηλότερες τιμές πεδίου (προς 
τα δεξιά) σε μικρότερη τιμή .
o ένας διπλός δεσμός C-C μετατοπίζει την απορρόφηση του 
βινιλικού υδρογόνου σε χαμηλότερες τιμές πεδίου (προς τα 
αριστερά) σε μεγαλύτερη τιμή . αρ στερά) σε μεγαλύτερη τ μή 

Chemical 

RCH3

RC CH

Type of H Name
Alkyl
A t l i

0.8- 1.0
2 0 3 0

Shift ()

R2 C=CH2

RC CH
Vinylic
Acetylenic

4.6  - 5.7
2.0 - 3.0
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

Επαγόμενα μαγνητικά πεδία των π-δεσμών 
του τριπλού δεσμού άνθρακα-άνθρακα.
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

Επαγόμενο μαγνητικό πεδίο του π-δεσμού 
 δ λ ύ δ ύ ά θ ά θτου διπλού δεσμού άνθρακα-άνθρακα.
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

Επαγόμενο μαγνητικό πεδίο των π-
λ ί   ύ δ λίηλεκτρονίων του αρωματικού δακτυλίου.
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Χημικές μετατοπίσεις στο Χημικές μετατοπίσεις στο NMRNMR

Επαγόμενο μαγνητικό πεδίο των π-
λ ί   β λίηλεκτρονίων του καρβονυλίου.
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Χημικές μετατοπίσεις στο φάσμα πρωτονίου Χημικές μετατοπίσεις στο φάσμα πρωτονίου 11ΗΗ--NMR NMR 

• Σήμα σε χαμηλό πεδίο (υψηλή τιμή δ) δίνουν υδρογόνα 
συνδεδεμένα με άνθρακα sp2 C.

• Σήμα σε υψηλό πεδίο (χαμηλή τιμή δ) δίνουν υδρογόνα 
συνδεδεμένα με άνθρακα sp3 C.

• Ηλεκτραρνητικά άτομα ενωμένα σε C προκαλούν μετατόπιση 
σε χαμηλές τιμές πεδίου (υψηλό δ).
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Ολοκλήρωση των απορροφήσεων στο φάσμα πρωτονίου Ολοκλήρωση των απορροφήσεων στο φάσμα πρωτονίου 
11ΗΗ--NMRNMR –– Υπολογισμός του αριθμού πρωτονίωνΥπολογισμός του αριθμού πρωτονίωνγ μ ς ρ μ ργ μ ς ρ μ ρ

• Η σχετική ένταση ενός σήματος (περιοχή ολοκληρώματος) 
είναι ανάλογη με τον αριθμό των πρωτονίων που δίνουν το είναι ανάλογη με τον αριθμό των πρωτονίων που δίνουν το 
σήμα.
• Αυτή η πληροφορία χρησιμοποιείται για την απόδοση της 
δ ήδομής.
• Για παράδειγμα στον t-βουτανικό μεθυλεστέρα, τα σήματα 
έχουν την αναλογία 9:3 ή 3:1 στην ολοκλήρωση.
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Κανόνες για το Κανόνες για το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

• Οι κορυφές των υδρογόνων συνήθως σχάζονται σε πολλαπλές κορυφές 
εξαιτίας των αλληλεπιδράσεων που έχουν με ανισότιμα υδρογόνα του 
γειτονικού άνθρακα  Το φαινόμενο καλείται spin-spin σχάση (spin-spin γειτονικού άνθρακα. Το φαινόμενο καλείται spin spin σχάση (spin spin 
splitting) και οφείλεται σε σύζευξη μεταξύ των πρωτονίων.
• Η σύζευξη αυτή δίνει μια επιπλέον κορυφή σε σχέση με τον αριθμό των 
Η του γειτονικού άνθρακα (κανόνας του “n+1”)  δηλ η κορυφή ενός Η του γειτονικού άνθρακα (κανόνας του n+1 ), δηλ η κορυφή ενός 
πρωτονίου με n ισότιμα γειτονικά Η (ανισότιμα με αυτό) σχάζεται σε n + 1 
κορυφές.
• Τα ισότιμα πρωτόνια δε σχάζουν το ένα το άλλο• Τα ισότιμα πρωτόνια δε σχάζουν το ένα το άλλο.
• Τα πρωτόνια που είναι μακρύτερα από 2 άτομα άνθρακα δε σχάζουν το 
ένα το άλλο.
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Το Το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR
• Η σχετικές εντάσεις των κορυφών προκύπτει από την 
ανάπτυξη του διωνύμου (α+β)n όπου n ο αριθμός των γειτονικών 
πρωτονίων  Για n=2 η ανάπτυξη του διωνύμου (α+β)2 είναι πρωτονίων. Για n=2 η ανάπτυξη του διωνύμου (α+β)2 είναι 
α2 + 2αβ + β2 δίνει δηλαδή τρεις όρους με συντελεστές 1:2:1. 
Επομένως αν τα υδρογόνα ενός άνθρακα γειτονεύουν με τα 

ό  ό   CH θ  ίζ   έ  ανισότιμα πρωτόνια του CH2 θα εμφανίζουν τρεις επιμέρους 
κορυφές με σχέση εμβαδών 1:2:1. Το διώνυμο (α+β)3 δίνει α3 + 
3α2β + 3αβ2 + β3 αναλύεται δηλαδή σε 4 όρους, με συντελεστές 
1:3:3:1 και εμφάνιση τετραπλής κορυφής.

• Ο  ό  λλ λέ  ί• Οι κυριότερες πολλαπλές είναι
2 = doublet διπλή, αναλ. κορυφ. 1:1, 
3 = triplet τριπλή αναλ. κορυφ. 1:2:1, 

   4 = quartet τετραπλή αναλ. κορυφ. 1:3:3:1
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Το Το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

1H NMR t f 1 1 di hl th 1H-NMR spectrum of 1,1-dichloroethane

Τι είδους κορυφές αναμένουμε για τα πρωτόνια των ενώσεων (α)-(c)?

CH3CCH2 CH3

O
(a)

Τι είδους κορυφές αναμένουμε για τα πρωτόνια των ενώσεων (α) (c)?

CH3CH2CCH2 CH3

O
(b)

CH3CCH( CH3)2

O
(c)



Το Το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

A 2 449 

110

A 2.449 
B 2.139 
C 1.058 



Το Το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

A 2.42 

111

B 1.07 



Το Το spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

A 1 111 
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A 1.111 
B 2.141 
C 2.584 



SpinSpin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR
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Απλό Απλό spinspin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR
Μ  ή άδ  CH• Μια γειτονική ομάδα CH3

μπορεί να έχει 4 διαφορετικούς 
συνδυασμούς spin με αναλογία 
πιθανοτήτων 1:3:3:1πιθανοτήτων 1:3:3:1
• Μια γειτονική ομάδα CH2
μπορεί να έχει 3 διαφορετικούς 
συνδυασμούς spin με αναλογία συνδυασμούς spin με αναλογία 
πιθανοτήτων 1:2:1
• Οι αποστάσεις σε Hz των 
διαδοχικών κορυφών μιας χ ρ φ μ ς
πολλαπλής είναι ίσες. Η 
απόσταση αυτή χαρακτηρίζεται 
ως σταθερά σύζευξης και 
συμβολίζεται με Jσυμβολίζεται με J.
• Μια τριπλή και τετραπλή 
κορυφή είναι χαρακτηριστική 
της αιθυλο-ομάδαςτης αιθυλο ομάδας.
• Η τριπλή είναι μεγαλύτερη 
από την τετραπλή γιατί αφορά 
3 Η ενώ η άλλη 2 (ολοκλήρωση 

114

η η ( ήρ η
3:2.

Εγκυκλοπαιδικό



SpinSpin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR

• Το τρίγωνο του Pascal
όπως φαίνεται και στο o όπως φαίνεται και στο 

επισημασμένο τρίγωνο 
κάθε καινούρια κορυφή ά ε α ούρ α ορυφή 
είναι το άθροισμα των δυο 
προηγούμενων δεξιά και 

   αριστερά κορυφών από 
πάνω.
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SpinSpin--spin splitting spin splitting στο στο 11ΗΗ--NMRNMR
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Πιο πολύπλοκα φάσματα Πιο πολύπλοκα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
• μέχρι τώρα, επικεντρωθήκαμε σε συζεύξεις spin-spin με 
ένα μόνο ένα σετ ανισότιμων ατόμων H.
• ό  ό  έ  ό   ώ  ό  • όταν όμως έχουμε περισσότερα σετ γειτονικών ανισότιμων 
Η τότε ο διαχωρισμός (splittings) των κορυφών είναι πιο 
πολύπλοκος.
• το δενδροειδές διάγραμμα της κορυφής του Hb που 
γειτονεύει με το ανισότιμο Ηa από τη μια μεριά και το 
ανισότιμο H από την άλλη  δίνει μια διπλή επί διπλή κορυφήανισότιμο Hc από την άλλη, δίνει μια διπλή επί διπλή κορυφή.
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Πιο πολύπλοκα φάσματα Πιο πολύπλοκα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR

o αν το Hc είναι ένα σετ ισότιμων Η, τότε η 
παρατηρούμενη κορυφή είναι μια διπλή τριπλών.παρατηρούμενη κορυφή είναι μια διπλή τριπλών.
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Πιο πολύπλοκα φάσματα Πιο πολύπλοκα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Το σύστημα απλοποιείται όταν κάποιες σταθερές σύζευξης 
είναι ίδιες.
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Πιο πολύπλοκα φάσματα Πιο πολύπλοκα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
• ένα παράδειγμα της αλληλεπικάλυψης κορυφών δίνεται στο 
φάσμα του 3-ιωδο-1-χλωρο-προπανίου.
• η κορυφή του κεντρικού CH2 έχει πιθανότητα να εμφανίσει 
9 κορυφές (μια τριπλή τριπλών) αλλά επειδή το Jab είναι 
παρόμοιο με το Jbc, διακρίνονται μόνο 4 + 1 = 5 κορυφές.ρ μ μ bc, ρ μ ρ φ ς

Cl-CH2-CH2-CH2I
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Στερεοχημεία και τοπολογίαΣτερεοχημεία και τοπολογία
Πόσα ανισότιμα περιβάλλοντα (Η) υπάρχουν στις παρακάτω ενώσεις?

CH3CH2Br CH3CH2Br 2 περιβάλλοντα

CH3OCH2CH2CHCH3

CH3

CH3OCH2CH2CHCH3

CH3

5 περιβάλλοντα

CH3 CH3CH3

C

C
C

C

C
C H

HH

H
4 περιβάλλοντα

H

121



Στερεοχημεία και τοπολογίαΣτερεοχημεία και τοπολογία
Πόσα ανισότιμα περιβάλλοντα (Η) υπάρχουν στις παρακάτω ενώσεις?

C C
CH3

H

CH3

CH
C C

CH3

H

CH3

CHHCH3 HCH3

4 περιβάλλοντα

C C
CH2CH3

H

CH3CH2

H
C C

CH2CH3

H

CH3CH2

H

3 περιβάλλοντα
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑλκάνιαΑλκάνιαΑλκάνιαΑλκάνια

Οι κορυφές 1H-NMR των αλκανίων εμφανίζονται 
στην περιοχή δ 0.8-1.7.  η ρ χή

ΑλκένιαΑλκένια
Οι κορυφές 1H-NMR των αλκενίων εμφανίζονται ρ φ ς H NM μφ ζ
στην περιοχή δ 4.6-5.7.

Οι σταθερές σύζευξης των βινιλικώνtrans Η στο 
1H-NMR είναι συνήθως μεγαλύτερες (J= 11-18 
Hz) από αυτές των cis βινιλικών Η (J= 5-10 Hz).

123



Αναγνώριση του υδροξυλίου και ΝΗΑναγνώριση του υδροξυλίου και ΝΗ

• Η χημική τους μετατόπιση εξαρτάται από τη 
συγκέντρωση και το διαλύτη.
• Για να επιβεβαιώσουμε πως μια συγκεκριμένη 
κορυφή οφείλεται σε Ο-Η (αλκοόλης ή οξέος) 
ή N-H, αναμιγνύουμε το δείγμα με D2O.
• Το δευτέριο θα ανταλλαγεί με τα πρωτόνια του
O-H ή του N-H.
• Στο δεύτερο φάσμα NMR η κορυφή θα 
εξαφανιστεί ή θα έχει πολύ μικρή ένταση.
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRμμ
ΑιθέρεςΑιθέρες
Χαρακτηριστική περιοχή στο φάσμα 1H-NΜR των Χαρακτηριστική περιοχή στο φάσμα H-NΜR των 
αιθέρων είναι η περιοχή δ 3.3-4.0: υδρογόνα, σε 
άνθρακα ενωμένο με οξυγόνο.ρ μ μ ξ γ
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑλδεΰδεςΑλδεΰδες

1H-NMR: τα αλδεϋδικά Η εμφανίζονται σε τιμές δ
9.5-10.1.
1H-NMR: a-υδρογόνα αλδεϋδών και κετονών 

ίζ   δ 2 2 2 6εμφανίζονται σε δ 2.2-2.6.
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑλδεΰδεςΑλδεΰδες προπανάλη

Parameter ppm Hzpp
A 9.793 
B 2.46 
C 1.113 
J(A,B) 1.4 
J(B,C) 7.3 
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑλδεΰδεςΑλδεΰδες αιθανάλη
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑμίνεςΑμίνες

1H-NMR: τα υδρογόνα των αμινών εμφανίζονται H-NMR: τα υδρογόνα των αμινών εμφανίζονται 
σε δ 0.5-5.0 ανάλογα με τις συνθήκες.

Assign  Shift(ppm)Assign. Shift(ppm)
A 3.102 
B 1.221 
C 1.071 C 1.071 
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΑμίνεςΑμίνες ethyl carbamate 

Assign  Shift(ppm)Assign. Shift(ppm)
A 4.8 
B 4.113 
C 1.255 C 1.255 
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΚαρβοξυλικάΚαρβοξυλικά οξέαοξέα

1H-NMR: τα καρβοξυλικά υδρογόνα εμφανίζονται 
σε τιμές δ 10-13, σε χαμηλότερες τιμές πεδίου σε τιμές δ 10 13, σε χαμηλότερες τιμές πεδίου 
από σχεδόν όλα τα άλλα υδρογόνα.
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Αναλύοντας φάσματα Αναλύοντας φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRς φ μς φ μ
ΚαρβοξυλικάΚαρβοξυλικά οξέαοξέα

1H-NMR: τα καρβοξυλικά υδρογόνα εμφανίζονται 
σε τιμές δ 10-13, σε χαμηλότερες τιμές πεδίου σε τιμές δ 10 13, σε χαμηλότερες τιμές πεδίου 
από σχεδόν όλα τα άλλα υδρογόνα.
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM

• Προσδιορίζουμε τον αριθμό των σετ ισοδύναμων ρ ρ ζ μ ρ μ μ
ατόμων υδρογόνου.

o Αυτό μας δίνει τον αριθμό των σημάτων στο o Αυτό μας δίνει τον αριθμό των σημάτων στο 
φάσμα.

• Π δ ίζ   θ ό  ό  δ ό  • Προσδιορίζουμε τον αριθμό των ατόμων υδρογόνου 
σε κάθε σετ.

o Αυτό μας δίνει την ολοκλήρωση του φάσματος.
• Προσδιορίζουμε τις γενικές πληροφορίες για τις 
γειτονικές ομάδες.

o Αυτό μας δίνει τη χημική μετατόπιση (δ).
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Πρόβλημα: Να βρεθεί η δομή της ένωσης 
με το παρακάτω φάσμα NMR

ρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM

με το παρακάτω φάσμα NMR.
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Πρόβλημα: Να βρεθεί η δομή της ένωσης 
με το παρακάτω φάσμα NMR

ρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM

με το παρακάτω φάσμα NMR.

136



Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Πρόβλημα: Να βρεθεί η δομή της ένωσης 
με το παρακάτω φάσμα NMR  C5H8O3

ρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
O

H2
C

H C
CH3με το παρακάτω φάσμα NMR. C5H8O3

O

H3C

O

3 32
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Πρόβλημα: Να βρεθεί η δομή της ένωσης 
με το παρακάτω φάσμα NMR  C5H12O

ρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM

με το παρακάτω φάσμα NMR. C5H12O

1 3
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Πρόβλημα: Να βρεθεί η δομή της ένωσης 
με το παρακάτω φάσμα NMR

ρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM

με το παρακάτω φάσμα NMR.

CH

H2C CH3
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMR
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

CH3CHBr2 CH3CHBr2

0123456
PPM
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

CH3OCH2CH2Br CH3OCH2CH2Br

φ μ

3.30 3.87

3.54O
Br
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

ClCH2CH2CH2Cl ClCH2CH2CH2Cl

στο φάσμα NMR

3.68 3.68

1.85
Cl Cl
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

ClCH2CH2CH2CH2ClClCH2CH2CH2CH2Cl

στο φάσμα NMR

3.68

1.77

1.77

3.68Cl
Cl
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

CH3CH2COCHCH3

CH3O
CH3CH2COCHCH3

CH3O

στο φάσμα NMR

3 2 3 3 2 3

1.14 4.93

1.32

O

O

2.29 1.32O
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Προβλήματα στα φάσματα Προβλήματα στα φάσματα 11ΗΗ--NMRNMRρ β ήματα τα φά ματα ρ β ήματα τα φά ματα ΗΗ NMNM
Να προβλέψετε το σχήμα των κορυφών της παρακάτω ένωσης 
στο φάσμα NMR

CH3CH2CH2COCHCH3

CH3O
CH3CH2CH2COCHCH3

CH3O

στο φάσμα NMR

3 2 2 3 3 2 2 3

1.79 4.93

1.32O

2.32 1.320.90 O
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O

CH3OCH3

CH3COCH3



CH3

CH3COCH2CH3

O

OCH

CH3

CH3COCH2CH3 OCH2

CH3

CH3

CH3

(2H) (3H) (3H)

OCH2



CH3CH3CH3

O

CH3CH2COCH2CH3
OCH2OCH2 CH2

CH3CH3CH3 CH3CH33

OCH2OCH2 CH2



C H O
.    

C6H12O2ethyl butanoate

C C C COC C

O CH3CH3

CH3CH2CH2COCH2CH3

OCH2OCH2

CH2

CH2



CH3

O
CH3

CH3CCH2CH3 CH2

CH3

CH3

CH2



O
HH

CH3

CH3C

O

HH
H

HHH

CH3

C
C

C

CC

H

H

H H C H

H

H

H

H



CH3CH3  CH3CH2CH2OH  

CH2

CH2 O

CH

OH

CH3

CH2

CH OCH2 O
OH



CH3

CH3CH2CH2CH2OH
CH2

CH2

CH2 O

OH

CH3

CH2
CH2

CH2 O

OH



CH2

CH3CH2CH2CH2CH2OH CH2 O

CH2
and
CH2

CH3

OH

CH2

CH O

CH2
and
CH2

CH3

OH

CH2 O

CH2



CH3

CH3CH2CH2Br
CH2

CH2

CH3

CH2

CH2



C10H14 (sec-butylbenzene)

HH

CHCH2CH3

CH3

HH
Aromatic Hs

CHCH2CH3

H

H



H
C

O

O

CH3

H O



C C I

H

H

H

H H



C CH
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CH3
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CH

CH3
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Ποιό ισομερές ταιριάζει καλύτερα στο φάσμα?μ ρ ς ρ ζ ρ φ μ
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Ποιό ισομερές ταιριάζει καλύτερα στο φάσμα?
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