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7.6 NMR图谱解释
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谱图解析注意下述特点：

      

  

(1)(1)(1)

(1)

   

 

首先要检查得到的谱图是否正确，可通过观察

TMSTMSTMS

TMS

基准峰与谱图基线是否正常来判断；

      

  

(2)(2)(2)

(2)

   

 

确定各信号分峰的相对面积，求出不同基团间的

HHH

H

原子数之比；

7.6 图谱解释
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(3)(3)(3)

(3)

   

 

确定化学位移大约代表什么基团，在氢谱中要特别注意孤

立的单峰，然后再解析偶合峰；

   

 

(4) (4) (4) 

(4) 

对于一些较复杂的谱图，仅仅靠核磁共振谱来确定结构会

有困难，还需要与其他分析手段相配合。

图谱解释
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 从一张核磁共振图谱上可以获得三方面的信息:  :  :  

:  

      

  

（111

1

）化学位移

      

  

（222

2

）偶合裂分

      

  

（333

3

）积分线。

      

  

现举例说明如何用这些信息来解释图谱。

图谱解释
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应用NMR鉴定化学结构时，可采用下列步骤进行：  

 （1） 探询或者用元素分析、分子量测定；或用质谱决

定分子式：

srqnm HaNOHC log
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（（（

（

222

2

）））

）

计算不饱和度UUU

U

：   

 

  环数）双键数(U

2
)(22 srnmU 
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规         

   

定

         

   

双键   

 

(C(C(C

(C

＝CCC

C

、CCC

C

＝OOO

O

等) ) ) 

) 

和饱和环状结构的不饱和度为   

 

111

1

         

   

叁键   

 

(C(C(C

(C





CCC

C

、CCC

C





NNN

N

等) ) ) 

) 

的不饱和度为      

  

222

2

         

   

苯环的不饱和度为      

  

4 4 4 

4 

   

 

（可理解为一个环加三个双键）   
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（333

3

）测定化学位移和各峰的积分强度；

（444

4

）考虑偶合分裂；

（555

5

）由（333

3

）与（444

4

）决定结构单元；

（666

6

）   

 

综合上述全部数据决定其化学结构。   
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  例111

1

：已知（C4H6O2C4H6O2C4H6O2

C4H6O2

）的核磁共振图谱如图7-87-87-8

7-8

所示。试

解释各个吸收峰。

                                       

             

U = 2U = 2U = 2

U = 2

图谱解释
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图7-8 C4H6O2的核磁共振谱

图谱解释
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  解：根据化学位移规律，在



=2.1 =2.1 =2.1 

=2.1 

处的单峰应属于-CH-CH-CH

-CH

333

3

的质子

峰；-C-C-C

-C

＝CHCHCH

CH

222

2

中   

 

Ha Ha Ha 

Ha 

和   

 

HbHbHb

Hb

   

 

在



=4-5=4-5=4-5

=4-5

处，其中HaHaHa

Ha

应在   

 





   

 

= 4.43 = 4.43 = 4.43 

= 4.43 

处，

HbHbHb

Hb

应在   

 





   

 

= 4.74 = 4.74 = 4.74 

= 4.74 

处；而HcHcHc

Hc

因受吸电子基团-COO-COO-COO

-COO

的影响，显著移

向低场，其质子峰组在



   

 

= 7.0= 7.0= 7.0

= 7.0

～7.47.47.4

7.4

处。

图谱解释
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  从裂分情况来看：由于HaHaHa

Ha

和HbHbHb

Hb

并不完全化学等性(((

(

或磁全

同)))

)

，互相之间有一定的裂分。

                  

      

HaHaHa

Ha

受HcHcHc

Hc

的偶合作用裂分为二；又受HbHbHb

Hb

的偶合，裂分为二，

因此HaHaHa

Ha

是两个二重峰。

                  

      

HbHbHb

Hb

受HcHcHc

Hc

   

 

的作用裂分为二；又受HaHaHa

Ha

的作用裂分为二；因此HbHbHb

Hb

也是两个二重峰。HcHcHc

Hc

受HbHbHb

Hb

   

 

的作用裂分为二；又受HaHaHa

Ha

的作用裂分

为二；因此HcHcHc

Hc

也是两个二重峰。从积分线高度来看，三组质子

数符合111

1

﹕222

2

﹕333

3

。因此图谱解释合理。

图谱解释
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例2. 2. 2. 

2. 

图7-97-97-9

7-9

是化合物C5H10O2C5H10O2C5H10O2

C5H10O2

的核磁共振谱，试根据此图谱鉴

定它是什么化合物。

                                                      

                  

U = 1U = 1U = 1

U = 1

图谱解释
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   图7-9 C5H10O2的核磁共振谱
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图谱解释

  解：从积分线可见，自左到右峰的相对面积为333

3

﹕222

2

﹕222

2

﹕333

3

。

      

  

在δ = 3.6  = 3.6  = 3.6 

 = 3.6 

处的单峰是一个孤立的甲基，查阅化学位移表有

可能是CH3O-CO-CH3O-CO-CH3O-CO-

CH3O-CO-

基团。

不是   

 

CH3-COO-CH3-COO-CH3-COO-

CH3-COO-

基团δ = 2.1 = 2.1 = 2.1

 = 2.1

。
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图谱解释图谱解释图谱解释

图谱解释

                  

      

根据经验式和其余质子的   

 

2:2:32:2:32:2:3

2:2:3

的分布情况，表示分子中可

能有一个正丙基。所以结构式可能为丁酸甲酯:::

:

        CH        CH        CH

        CH

333

3

O-CO-CHO-CO-CHO-CO-CH

O-CO-CH

222

2

-CH-CH-CH

-CH

222

2

-CH-CH-CH

-CH

333

3
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图谱解释

                     

       

其余三组峰的位置和分裂情况是完全符合这一设想的：δ   

 

= 0.9 = 0.9 = 0.9 

= 0.9 

处的三重蜂是典型的同-CH2--CH2--CH2-

-CH2-

基相邻的甲基峰，由化学位

移数据δ = 2.2  = 2.2  = 2.2 

 = 2.2 

处的三重峰是同羰基相邻的CH2CH2CH2

CH2

基的两个质子。
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图谱解释

                        

        

另一个CHCHCH

CH

222

2

基在δ = 1.7  = 1.7  = 1.7 

 = 1.7 

处产生121212

12

个峰，这是由于受两边

的CHCHCH

CH

222

2

   

 

及CHCHCH

CH

333

3

的偶合裂分所致[[[

[

（3+13+13+1

3+1

）×××

×

（2+12+12+1

2+1

）= 12]= 12]= 12]

= 12]

，但是在

图中只观察到666

6

个峰，这是由于仪器分辨率还不够高的缘故。
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图7-9 C5H10O2的核磁共振谱
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例   

 

333

3

：按111

1

H-NMRH-NMRH-NMR

H-NMR

图和分子式（CCC

C

777

7

HHH

H

161616

16

OOO

O

333

3

），决定该分子的化学

结构。   

 

      

  

解析：

   

 

（111

1

）计算不饱和度，U=U=U=

U=

（222

2

***

*

7+2-167+2-167+2-16

7+2-16

）=0=0=0

=0

，所以，该分子既无

双键也无环。
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图：CCC

C

777

7

HHH

H

161616

16

OOO

O

333

3

的1H-NMR60MHz1H-NMR60MHz1H-NMR60MHz

1H-NMR60MHz

谱图   

 

（以TMSTMSTMS

TMS

为内标）   
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（ 222

2

） 三 组 峰 的 化 学 位 移 分 别 为 ： 



111

1

=82/60=1.37=82/60=1.37=82/60=1.37

=82/60=1.37

；





222

2

=223/60=3.38=223/60=3.38=223/60=3.38

=223/60=3.38

；



333

3

=318/60=5.30=318/60=5.30=318/60=5.30

=318/60=5.30

；

                        

        

相对强度比为



333

3

∶



222

2

∶



111

1

=1=1=1

=1

∶666

6

∶999

9

。由于各组峰质子数目

之比等于各组谱峰强度比，加上111

1

十666

6

十999

9

＝161616

16

正好等于分子中

的161616

16

个氢，所以推知



333

3

、



222

2

、



111

1

三组峰分别由111

1

个，666

6

个和999

9

个氢

所引起。   

 



同济大学《材料研究方法》精品课程 232323

23

///

/

292929

29

核磁共振   

 

 （3）按谱线分裂规则和组内谱线强度分布，得知



1的质子附

近有2个质子，



2的质子附近有3个质子，



1的质子与



2的质子

彼此发生偶合。而



3是孤立氢，不发生分裂。
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（444

4

）组合(3)(3)(3)

(3)

与(4)(4)(4)

(4)

可知有结构单元———

—

CHCHCH

CH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

和———

—

CHCHCH

CH

；考虑

到



111

1

有999

9

个氢，



222

2

有666

6

个氢，



333

3

只有111

1

个氢，显然只有111

1

个一CHCHCH

CH

基

和333

3

个等价的———

—

CHCHCH

CH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

基团。



111

1

与



222

2

的化学位移相当大，由于

本分子不具有双键，显然在———

—

CHCHCH

CH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

附近有电负性较强的原

子存在，在目前的情况下便是氧原子，而且这种氧原子只能形

成 醚 键 ———

—

OOO

O

———

—

； 由 于 氧 原 子 有 333

3

个 ， 所 以 应 该 有 333

3

个———

—

OCHOCHOCH

OCH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

基团和                        

        

基。
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（ 555

5

）综上所述，分子没有双健，又不成环，而有 333

3

个———

—

OCHOCHOCH

OCH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

基和                  

      

，而且前面基团的333

3

个氧必定等于后面

基团的三个氧(((

(

因分子中只有三个氧)))

)

，因此分子的化学结构只

可能是：   

 

                                                                                          

                              

HHH

H

        CH        CH        CH

        CH

333

3

CHCHCH

CH

222

2

OOO

O

———

—

CCC

C

———

—

OCHOCHOCH

OCH

222

2

CHCHCH

CH

333

3

                              OCH                              OCH                              OCH

                              OCH

222

2

CHCHCH

CH

333

3
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例   

 

444

4

：3:3:2:1:53:3:2:1:53:3:2:1:5

3:3:2:1:5
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7.27.27.2

7.2

，   

 

2.92.92.9

2.9

，1.251.251.25

1.25

 

例   

 

555

5

：无色，只含碳和氢的化合物
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