
СТРАТЕГІЇ ДОСЛІДЖЕННЯ ХІМІЧНИХ СПОЛУК З 
ВИКОРИСТАННЯМ СУЧАСНИХ ФІЗИЧНИХ МЕТОДІВ

Частина третя



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(1Н-КССВ, хімічні зсуви)



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(1Н-КССВ)

№ 
АТОМА

1 2 3 4

nJ(H,C) 
екзо

3,
4

1,
9

0,
5

3,
9

nJ(H,C) 
ендо

5,
9

2,
7

2,
8

1,
0



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ
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ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(ЯЕО)

1-H 3-H 2,4-H



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(COSY, ЯЕО)



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(COSY, ЯЕО)

1-H 3-H

ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(COSY, ЯЕО)
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3-H

ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(COSY, ЯЕО)



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(ЯМР гетероядер)
31Р-ЯМР спектр:



ВСТАНОВЛЕННЯ ПРОСТОРОВОЇ БУДОВИ,
 ВІДНОСНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ

(ЯМР гетероядер)
31Р-ЯМР спектр:



АНАЛІЗ ОПТИЧНОЇ ЧИСТОТИ
(1Н-ЯМР діастереомерних похідних)



АНАЛІЗ ОПТИЧНОЇ ЧИСТОТИ
(1Н-ЯМР діастереомерних похідних)



АНАЛІЗ ОПТИЧНОЇ ЧИСТОТИ 
ТА ВСТАНОВЛЕННЯ АБСОЛЮТНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ, ПРИКЛАД 2

(1Н-ЯМР діастереомерних похідних)



ЛАНТАНОЇДНІ ЗМІЩУЮЧІ РЕАГЕНТИ



АНАЛІЗ ОПТИЧНОЇ ЧИСТОТИ. ПРИКЛАД
(1Н-ЯМР в присутності ЛЗР)

Eu(ГФБК)3



АНАЛІЗ ОПТИЧНОЇ ЧИСТОТИ. ПРИКЛАД
(1Н-ЯМР в присутності ЛЗР)

1H-ЯМР

в присутності 
ЛЗР 

в присутності 
ЛЗР 

Лантаноїдний зсуваючий 
реагент (ЛЗР)



ВСТАНОВЛЕННЯ АБСОЛЮТНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ, ПРИКЛАД 1
(1Н-, 13С-ЯМР, HSQC, COSY, NOESY)

Всі спектральні дані (окрім даних 
хіроптичних методів) - ідентичні

Абсолютна конфігурація кожного з продуктів синтезу була 
встановлена за допомогою експериментів ЯМР з діастереомерними 

похідними: 



ВСТАНОВЛЕННЯ АБСОЛЮТНОЇ КОНФІГУРАЦІЇ, ПРИКЛАД 1
(1Н-, 13С-ЯМР, HSQC, COSY, NOESY)



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ
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ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

1Н-ЯМР



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

LC-MS; Peak Number: 2 at 4.11 min. Area: 11831730. Area %: 95.77 



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

1Н-ЯМР



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

13C-ЯМР



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

LC-MS; Peak Number: 1 at 9.89 min. Area: 29024744 Area %: 100.00. 



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

1Н-1H-COSY



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

HMBC



ІДЕНТИФІКАЦІЯ НОВИХ СПОЛУК – ВИМОГИ ДЛЯ ПУБЛІКАЦІЇ
В СУЧАСНІЙ ХІМІЧНІЙ ЛІТЕРАТУРІ

NOESY


