Alles fur NMR-Spektroskopie

von Carl ROTH

NMR-Spektroskopie

Die NMR-Spektroskopie hat sich zu einem der wichtigsten Instrumente
im Bereich der modernen Strukturaufklarung unterschiedlichster
Verbindungen entwickelt. Mit ihr lassen sich unter anderem
MolekUlstrukturen aufklaren, die Identitat und Reinheit von y. .
Substanzen ermitteln, molekulare Konformationen bestimmen --— -

. 1 z

und intermolekulare Wechselwirkungen erforschen. 2 ﬁ_A. *,h ’,

Allgemein gesprochen dient die Methode der Untersuchung der " | ;"i!'l
elektronischen Umgebung einzelner Atome und gibt damit , ‘ 2" Y
Einblick in die Wechselwirkungen zwischen benachbarten "

Atomen. -

Dabei sind inbesondere bei der Auswahl des geeigneten Lésungsmittels gewisse Faktoren wie
Léslichkeit der Probe, Wassergehalt und Viskositat des Lésungsmittels oder auch die Lage der
Lésungsmittelsignale im Spektrum zu berlcksichtigen.

Um Laboratorien bei der Durchfiihrung solcher Analysen zu unterstutzen, bietet Carl ROTH eine Reihe
von deuterierten Losungsmitteln, Sduren und Basen sowie Zubehér fiir die NMR-Spektroskopie an.

Vorteile: Anwendungsbeispiele:
« Hoher Deuterierungsgrad « Routineaufgaben wie Konstitutionsermittlung
« Definierter Wassergehalt und ldentitatsprifung in Forschungs- und

Entwicklungslabors

« Aufklarung von Reaktionsmechanismen und
Metabolismen

« FUr GC-MS oder LC-MS als interne Standards

« Gutes Preis-Leistungs-Verhaltnis

carlroth.de/NMR



Deuterierte Losungsmittel

g
Produkiname Reinheit ————|Verp. |Best.-r. |VE [l Produkiname Reinheit ———|Verp.|Best.-Nr. [VE |
100 Atom%D Glasamp. 1K3E.1 7,5 ml 99,9 Atom%D Glasamp. 7916.1 7,5 ml
Glasamp. AE51.3 7,5ml . N — Glasamp. AE60.3 7,5ml
imethylsulfoxi mit
Glas AE51.1 10 ml TMS (0,03 Vol.%) 99.8 Atom®%D AE60.1 10 ml
Aceton D6 99,8 Atom%D Septumfl. AE51.4 10 ml Glas AE60.4 25 ml
AE51.5 25ml AE60.2 50 ml
Glas m m
AE51.2 50 ml Ethanol D1 99,5 Atom%D Glas HN84.1 50 ml
7909.1 10 ml CP93.2 1ml
99,5 Atom%D Glas Ethanol D6 99 Atom%D Glas
7909.2 50 ml CP93.1 5ml
100 Atom%D Glasamp. 1K3H.1 7,5 ml Methanol D1 995 Afom3D Glas HN86.1 25 ml
Glasamp. 7911.2  7,5ml ’ : HN86.2 100 ml
99,8 Atom%D 7911.1 10 ml Glasamp. 9910.1 1 ml
- ° Glas Methanol D3 99,5 Atom%D &
Acetonitril D3 7911.3 25 ml Glas 9910.2 5ml
Glas AE52.1 10 ml Glasamp. 7918.2 7,5 ml
100 Atom%D
99,5 Atom%D Septumfl. AE52.3 10 ml Glas 7918.1 10 ml
Glas AE52.2 25 ml Glasamp. AE57.3 7,5 ml
Glasamp. 7912.3 7,5 ml Methanol D4 Glas AE57.1 10 ml
99,8 Atom%D Glas 79121 10 ml 99,8 Atom%D Septumfl. AE57.4 10 mi
7912.2 25 ml AE57.5 25ml
|
Glas AE53.1 10 ml Glas AE57.2 50 ml
Benzol D6
Septumfl. AE53.3  10ml . Glasamp. 7919.3 7,5 ml
99,5 Atom%D AE53.4 25ml Methanol D4 mit TMS g9 g AtomoD 79191  10ml
(0,03 Vol.%) Glas
Glas AE53.2 50ml 7919.2 25 ml
AE53.5 100 ml Methylcyclohexan D14 99,5 Atom%D Glas 9913.1 5ml
Brombenzol D5 99,5 Atom%D Glas HN93.1 10 ml ) 9914.1 5ml
Nitrobenzol D5 99,5 Atom%D Glas
Chlorbenzol D5 99 Atom%D Glas 9905.1 5ml 9914.2 10 ml
Cyclohexan D12 99,5 Atom%D Glas 5200.1 5ml . HN91.2 5ml
Nitromethan D3 99 Atom%D Glas
Glasamp. HN81.3 7,5 ml HN91.1 10 ml
100 Atom?%D Glas HN81.1 10 ml 2-Propanol D1 98 Atom%D Glas 9917.1 25 ml
° Septumfl. HN81.4 10 ml 2-Propanol D8 99,5 Atom%D Glas 9919.1 5ml
Glas HN81.2 50 ml Glasamp. 7922.2 7,5 ml
Glasamp. 6672.6  7,5ml SR Glas ’ 79221 10ml
Deuteriumoxid Glas 6672.1 10 ml Pyridin D5 Glasamp. CP94.3  7,5ml
Septumfl. 6672.5 10 ml 99,5 Atom%D Glas CP94.1 10 ml
99,9 Atom%D 6672.2 25 ml Septumfl. CP94.2 10 ml
6672.3 100 ml 99 Atom%D,
el 6672.4 500 ml Styrol D8 stabilisiert mit Glasamp. 9921.1 1g
6672.7 10 4-tert-Butylcatechol — T
1,1,2,2-Tetrachlorethan asamp. . ,om
HN82.2 1ml D= °
1,2-Dichlorbenzol D4 99 Atom%D Glas D2 99,5 Atom®%D Glas CP96.1 10 ml
HN82.1 5ml = REEE |
S —— Glasamp. 7913.2 7,5 ml GIaS AE§8-5 2l I
: ° Glas 79131  10ml . asamp. =S [7,91m
Glas AE55.3  5ml Tetrahydrofuran D8 99,5 Atom%D glast - :E::l :8 m:
Dichlormethan D2 Glasamp. AE55.5 7,5 ml Glep umt. = - mI
99,5 Atom%D AE55.1  10ml Glas 792548: 355”' |
Glas AE55.2 25 ml 99,8 Atom%D Glasamp. 7924'1 1’0 ml
AE55.4 50 ml Toluol D8 Glas CP95. T 5m |
Diethylether D10 99 Atom%D Glasamp. 99071  1ml 99.5 Atomo%D Glasamp' T m|
, , Glasamp. CP92.2 1 ml as : m
N,N-Dimethylformamid D7 99,5 Atom%D 100 Atom%D Glasamp. CP91.1 7,5 ml
Glas S 99,8 Atom%D Gl 79031  75ml
100 Atom%D Glasamp. 1K3K.1 7,5 ml . /8 Alom™ il AES ,5m|
Glasamp. 7915.3  7,5ml E‘rﬁi"gqmetha”’ Chliere Glas AE::': fgom |
O
99,9 Atom%D Glas 79151  10ml 2&;@&1 f"q'?t T m|
Septumfl. 7915.2 10 ml & G‘fpt”m 1 m|
Dimethylsulfoxid D6 E1lE5 01 A B R Sl 99,8 Atom%D G|as 79:5 1 is rT
,8 Atom asamp. 5 5m
y Glas AES56.1 10 ml Trichlormethan/Chloroform 58'8AT O/OD &
D1 mit TMS (0,03 Vol. % A S
99,8 Atom%D Soptimiiy RES6- IO ( ? stabilisiertmitag  Glas  AESS1 100mi
AE56.6 25 ml
Glas AE56.2 50 ml ) ) o i A
AE56.5 100 ml Sicherheitsrelevante Daten und zuséatzliche Informationen im aktuellen Katalog oder unter

www.carlroth.de / www.carlroth.at
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Deuterierte Sauren und Laugen

Produktname ————————lReinheit_|Verp. _|Best-Nr. [VE |

Ameisenséure D 95 %ige Losung in D,O
Ameisenséure D2 95 %ige Lésung in D,0O
Ammoniak D3-Lésung 25 % in D,O
Deuteriumchlorid 38 %ige Lésung in D,O
Deuteriumchlorid 20 %ige Lésung in D,O
Essigséure D1

Essigsaure D4

Natriumdeuteriumoxid 40 %ige Lésung in D,O
Natriumdeuteriumoxid 30 %ige Lésung in D,O

ortho-Phosphorséaure D3 85 %ige Losung in D,O

Pyridin D5

Schwefelsdure D2 98 %ige Lésung in D,O

Trifluoressigsaure D

98 Atom%D Glas 1L35.1 5ml

98 Atom%D Glas HN92.1 5ml

99 Atom%D Glas 9903.1 10 ml

99,5 Atom%D Glas HN80.1 10 ml

99,5 Atom%D Glas 1K3L.1 25 ml

99 Atom%D Glas 9902.1 50 ml

99,5 Atom%D Glas HN83.1 10 mi

99,5 Atom%D  Glas 1K3N.1 109

99,5 Atom%D Glas HN90.1 10 mi

99 Atom%D Glas 9915.1 10mi

ST ol Bei Carl ROTH finden Sie

99,8 Atom%D  C12samp: 7922.2 ol auch eine Auswahl an
Glas 79221 10 ml .
Glasamp. CP94.3 7,5 ml Isotopenmarklerten

99,5 Atom%D Glas CP94.1 10 ml

99,5 Atom%D

99,5 Atom%D

Septumflasche CP94.2 10 ml

Glas

Glasamp.

HN87.1 10 mi
HN87.2 50 ml
CP971 10ml

Sicherheitsrelevante Daten und zusétzliche Informationen im aktuellen Katalog oder unter www.carlroth.de / www.carlroth.at

Deuterierte spezielle Verbindungen

Proguktname —————————— [Reinheit______________[Verp. ____|Best-Nr. __|VE |
Acetylchlorid D3 99 Atom%D Glas 1L34.1 5ml
Biphenyl D10 99 Atom%D Glas 1L36.1 19
1,4-Dichlorbenzol D4 98 Atom%D Glas 1L37.1 19
Dimethylcarbonat D6 99,5 Atom%D Glas 1L38.1 1ml
1,1,1,3,3,3-Hexafluor-2-propanol D2 (HFIP-D2) 99 Atom%D Glasamp. 9909.1 1ml
Jodmethan D3 99,5 Atom%D, stabilisiert mit Cu Glas HNg8.2 59
HN88.1 25¢
Natriumbordeuterid 98 Atom%D Glas HN89.1 19
Natriumformiat D 99,5 Atom%D Glas 1L39.1 109
Phenylboronséure D5 98 Atom%D Glas 1L3A.1 1g
3-(Trimethylsilyl)propion-2,2,3,3-sdure Natriumsalz D4 (TSP-D4) 99 Atom%D Kunst. 9922.1 19

Sicherheitsrelevante Daten und zuséatzliche Informationen im aktuellen Katalog oder unter www.carlroth.de / www.carlroth.at

Reagenzien zur NMR-Kalibrierung

Tetramethylsilan
299,9 %, fiir die NMR-Spektroskopie

Zur Kalibrierung von Kernresonanzspektren,

Eichsubstanz.

C,H,Si- M 88,22 g/mol
Lagertemperatur: +4 °C
UN 2749 - ADR 31- WGK 2

& & Gefahr H224-H411
CP18.1 25 ml Glas
CP18.2 100 mi Glas

3-(Trimethylsilyl)propion-2,2,3,3-saure
Natriumsalz D4 (TSP-D4)

99 Atom%D

Fir die Kernresonanzspektroskopie.
(CH,),SiCD,CD,CO,Na - M 172,27 g/mol

WGK 1
< Achtung H315-H319-H335

Best-Nr. _JVE _ [Vep. |
9922.1 19 Kunst.



Zubehor fir die NMR-Spektroskopie

NMR-Réhrchen ROTILABO®

ROTH SELECTION. Material: Borosilikatglas 3.3.
Technische Daten:

Best.-Nr. HX58.1 ATPO.1

Ausfuhrung |NMR-Roéhrchen ROTILABO® |NMR-Réhrchen ROTILABO®, braun

Lange 178 0,5 mm

J auBen 4,95 +0,05 mm 4,97 +0,02/-0,05 mm

@ innen 4,15 £0,05 mm

Geradheit +0,07 mm

Wandstéarke 0,38 mm

MHz 100-300

Lieferung ohne Verschlusskappen, inkl. Verschlusskappe aus EVA
bitte separat bestellen

AT G < 3 PR i B

NMR-Ro6hrchen ROTILABO® HX58.1 50 Stiick
NMR-R6hrchen ROTILABO®, braun ATPO.1 1 Stlick

Zubehor fir NMR-Rohrchen
[Bezeichnung  [Best-Nr.[VE |

Burste fir NMR-Réhrchen KNL1.1 1 Stiick
Verschlusskappen fir NMR-Rohrchen, Material: EVA HX59.1  1.000 Stiick
]
T1%

[121°C
Probenstander fir NMR-R6hrchen
ROTH SELECTION. Material: PP.

Mit 2 seitlichen Griffen fir einen leichten Transport. Sicherer
Stand durch halbkugelférmige Bohrlécher in unterer Ebene.

e Passend fir NMR-Réhrchen @ 5 mm

Anzahl Stellplatze |L x B x H (mm) m
72

210 x 110 x 220 YA94.1 1 Stiick

A0T

DURAN
9 WHEATON
KIMBLE

NMR-Roéhrchen
DWK Life Sciences.

Réhrchen enthalten keine paramagnetischen Substanzen.
Hervorragende Geradheit, gleichmaBige Wandstarke, gute
GleichméaBigkeit des Durchmessers. Mit Retrace Code.

Technische Daten:

Best.-Nr. EP54.1 KNK9.1 KNLO.1 EP55.1
Ausfihrung |Economic Economic 5.1  |Professional Scientific
Lange 178 mm

@ auBen 4,95 +0,05 mm|4,94 + 0,04 mm (4,97 + 0,025 mm |4,97 +0,013 mm
@ innen 4,20 +0,05 mm|4,20 + 0,04 mm (4,20 + 0,025 mm 4,20 +0,025 mm
Geradheit +0,07 mm +0,03 mm 0,013 mm

MHz 300 1100 400 500

Lieferung inkl. Verschlusskappen.

NMR-Réhrchen Economic
Material: Borosilikatglas 3.3.

Fir den Einmalgebrauch in vollautomatischen
Probenwechslern oder bei hohem Durchsatz.

AT AT | == >V O YE R

Economic EP54.1 250 Stick

NMR-Ro6hrchen Scientific

Material: Borosilikatglas 3.3.

Fir den Mehrfachgebrauch. Réhrchen kénnen gereinigt
und sterilisiert werden. Optimale Substanzausnutzung im
héchstauflésenden Bereich.

| T T

Scientific EP55.1 5 Stlick

NMR-Réhrchen Economic 5.1

Material: Borosilikatglas 5.1.

Flr den wirtschaftlichen Einsatz mit hohem Durchsatz im
Niederfrequenzbereich.

| e e

Economic 5.1 KNK9.1 100 Stick

NMR-R6hrchen Professional
Material: Borosilikatglas 3.3.

Fur den Einsatz in Industrie und Forschung im mittleren und
hochauflésenden Bereich.

| = P

Professional KNLO.1 250 Stick



