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NMR-Auswertung mit SpinWorks

B [nhalt

= Verbindung mit Samba-Server
= Kopieren der Dateien _ Donnerstag, 27.10.
= SpinWorks — Grundlegendes
= SpinWorks — 1D-Spektren

" SpinWorks — 2D-Spektren ~  Mittwoch, 02.11.

erstellt von S. Mika



NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm \Verbindung zum Samba-Server

= Start
" Arbeitsplatz aufrufen
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm \Verbindung zum Samba-Server

-

= Netzlaufwerk verbinden...
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm \Verbindung zum Samba-Server

= Netzlaufwerk zuordnen...

Welcher Netzwerkordner soll zugeordnet werden? [

Bestimmen Sie den Laufwerkbuchstaben fir die Verbindung und den Ordner, mit dern die Verbindung
hergestellt werden soll:

Laufwerk: IX: -

Ordner: | | Durchsuchen...

Beispiel: \\Server\Freigabe

[¥] Verbindung bei Anmeldung wiederherstellen
Verbindung unter anderem Benutzernamen herstellen

Verbindung mit einer Website herstellen, auf der Sie Dokumente und Bilder speichern kénnen

z. B. Windows Vista
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm \Verbindung zum Samba-Server

= Laufwerk Z:

= QOrdner:
\\boc-funny\nmrdaten oder
\\144.41.32.113\nmrdaten

= Fertig stellen
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm \Verbindung zum Samba-Server

= Benutzername nmrsamba
= Kennwort: bekannt
= ok

Anmerkung:

Der Zugangsrechte zum Samba-Server sind
ausschliellich Uber die IP-Adresse gesteuert.
Die IP-Adressen werden von Jirgen in den
Samba-Server eingepflegt.

D.h., die Daten konnen nur von der Uni aus
heruntergeladen werden.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm Kopieren der Dateien

= Verzeichnis fur die NMR-Daten erstellen
= Messdaten in das Verzeichnis auf dem eigenen Rechner kopieren

= Grund: Auf Laufwerk Z:\ nur Leserechte; SpinWorks speichert
aber eigene Daten zuruck

= Bitte das komplette fid-Verzeichnis auf den eigenen Rechner
kopieren! Warum wird spater noch deutlich.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes m

= SpinWorks — kostenloses NMR-Programm
Einzige Vorraussetzung: Bei Veroffentlichungen muss angegeben
werden: SpinWorks 3.1.8, Copyright © 2011, Kirk Marat,
University of Manitoba

= Neueste Version 3.1.8 — kann heruntergeladen werden:
http://home.cc.umanitoba.ca/~wolowiec/spinworks/index.htm]
oder ftp-Server:
ftp://davinci.chem.umanitoba.ca/pub/marat/SpinWorks/
-> die neueste Version SpinWorks_3.1.8 betad.zip verwenden!
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

Y Menuleiste
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

File Edit View ROl Opti

L:F orkspace 1
Wenn man auch 2D- Workspace 2
Spektren auswerten mochte, Workspace 3
: : Workspace 4
ist es sinnvoll auf
. Workspace 5
unterschiedlichen

Workspaceb
Workspaces zu arbeiten Workspace 7

-

Simulate
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

OI | Options | Spin Systern Simulation  Processing  Peak Pick  Help

. Data Format b Bruker (XwinNMR) 0
et Start-up Options.. [w| Varian (VNMR) m Menuleiste Options — Data Format wie
Logging On JEOL . .
ECMAG angeben einrichten

Clear Log File

JCAMP_DX
CDFF (Anasazi)

MMRPipe Processed Data

1D
2D
3D (NMR Pipe Only)
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

hier ein Verzeichnis angeben, in

dem die Spektren abgespeichert
/ wurden.

e hier kann die SchriftgroRe
P s eingestellt werden.

|| Mo Save "] Mo Load

Display Fort Slze
() nomal @) larger () largest

Bei Processed Data kann Auto Load angekreuzt werden. Wenn der File bereits bearbeitet wurde, wird
der gespeicherte Datensatz geladen (manchmal ©, das hat sich mir noch nicht erschlossen).
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

unbearbeitetes Spektrum

Lol LL LU
13.10.2011 10:58

29.09.2011 15:12
29.09.2011 15:12
|| procpar 29,09.2011 15:12
| |text 29.09.2011 15:12

I EALUURUITIENIL

Datei
Datei
Datei
Datei
Datei

1w
1KB
129 KB
1KB
26 KB
1KB

ein bereits in SpinWorks bearbeitetes Spektrum

erstellt von S. Mika



NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Datei 6ffnen

FiIe|Edit View ROI__ Options

Read F1 Trace...

Read F2 Trace...

Spin System

= Menuleiste File —

Open -l > -

Save (JCAMP DX) Strg+5
Save As... (JCAMP DX)

Save Displayed Columns (JCAMP DX)

Save Displayed Rows (JCAMP DX)

Save Processed Data (SpinWorks Format)
Read Processed Data (SpinWorks Format)
Delete SpinWorks Processed Data

= Spektrum

Save Spin Systern As...
Read 5pin System File...

.o
Save Assigned Transitions As... a u Swa h | e n
Read Assigned Transitions...
Dump XY Points to File...

Read Simpson FID...

= fid markieren

Read Simpson Spectrum...

Print... Strg+P

Print Preview

= Offnen

Page Setup

Recent Data Sets...

Exit
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Grundlegendes

File Edit View ROI Options Spin System  Simulation Processing  Peak Pick  Help

= - | LB: 1.500 GF: 0.000 (71

[ | Workspacel - EENE | Mo Phasing ~ Lorentz

3

1H O

Time = 0.60

,window“-Funktion )

FID

File Opened "s2pul” 8scans Mouse: (set cursor, zoom, pick nearest peak)
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Prozessieren

" Edit — Processing Parameters

F2 (Detection) | Inactive |

Fiir tH-Spektren gilt:

Size: 16k

e I — - _ Window Function : Sinus squared
FID Bias Comection: [ |
Reverse: [ | Solvent Fiker

Sine Shift: 90 deg.

Lorentz (Exponential]

Detection Mode: Simultaneous - No Filter - Poirts: 12
Group Delay: Mote: A larger number of points creates a
ot 5 Pt 0 S Size: 32k oder 64k
Circular Left Shift Points: 0 Special Cases )

Peak Pick Minimum: 0.100 Virtual Spectrometer Freq.: 500.000000 MHz

Peak Pick Sensitivity:  0-020 Fur 13C-Sp€ktren gilt:

Baseline Poly. Degree: 5
Automatic Baseline

Fiter Width: 2 Lambda: 9000.00

Window Function : Lorentz (expon.)

Threshold:  1-900

Linear Prediction
Phasing LP Off M Cosf: 16 LB. 1 0
None - Input: 64 Pred: O ' :
Ferm:  0.00 Frst-  0.00 Cutoff: | 00010

Size: 32k oder 64k
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Prozessieren

File Edit VWiew ROl Options SpinSystem  Simulation Processing PeakPick Help
L5 | Workspacel ~ |||l 53 & ||| NoPhasing = Sine Squared ~ | LB: 0,000 GF: 0,000 @

p:

Die Window-Funktion sollte Danach

Edit Pars

Apply Ph
AutoPhase

Maagnitude

Phase
Integrate
Calibrate
EL Point

Simulate

U ER

Ready 1D Processing Complete Blockl "s2pul” 8scans Mouse: (set cursor, zoom, pick nearest peak)
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Prozessieren

File Edit View ROI Options SpinSystem  Simulation Processing  Peak Pick  Help

5 ||Workspace 4 l = =] No Phasing - Lorentz ~ | LB: 1000 GF: 0.000 (7]

[ Process |

dit Pars

Ready File Opened Blockl "s2pul” 1000 scans Mouse: (set cursor, zoom, pick nearest peak)
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Phasieren

File Edit View ROl Options SpinSystem Simulation Processing PeakPick  Help

=

25 | Workspace1 - |/ld 52 & ||| NoPhasing - Sine Squared - | LB: 0000 GF: 0.000 @

zoon ]

| AutoPhase |
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Phasieren

= Wenn die Autophasierung nicht optimal ist -> manuell

7

= Spektrum grofd ziehen (Mausrad)
N [ Phasze ]

-180 ] [ +180 ] [ Cancel ][Applv*Exil
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Phasieren

So sollte ein gut
phasiertes Spektrum
=~ gussehen
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Kalibrierung

File Edit View ROI Options Spin System  Simulation Processing Peak Pick Help
55 | Workspacel - SEEER=] Mo Phasing ~ Lorentz = | LB: 1.500 GF: 0.000 (7]

= Referenzpeak vergrolRern

" |inke MT —Zentrum markieren "

= Wert eintragen
u [ Calibrate ]

3.372 3.368 3.36 3.360 3.356 3.352 3.348 3.3 3.340 3.336 3.3
4
Ready File Opened Block1 "s2pul” -
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 'H-Spektren — Integrale

= Bereiche grolRer ziehen —

= auf der linken Spektrumseite
beginnen

= | Integrate |

= mit der linken Maustaste auf
der linken Seite des Peaks
klicken

= mit der linken Maustaste auf
der rechten Seite des Peaks
klicken

B z[>
2IRIRIZ = 7ls (&
35 €8 |2 S 8|3
Elg|s e |8 El
a |5 o |d | § Ela|n
o g ||[o || W$I

= zum nachsten Peak gehen, bis
1.

alle Inteorale cecet7t cind
Al |||L\-b|ul\— b\vu’\—\-h I INA.

= Close.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 'H-Spektren — Integrale

= Ferner gibt es die Moglichkeit, Integrale zu
|6schen oder zu kalibrieren.

" |ntegrale |l6schen: Delete All

= Bestimmte Integrale [6schen: gewlinschtes

2D Integration and Label Integral markieren — Delete Current

Integrate ]

" |ntegral kalibrieren: gewunschtes Integral

markieren — Wert eintragen — Calibrate

" |ntegral-Liste anzeigen: List
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 'H-Spektren - Kopplungskonstanten

= Wieim VNMR-Programm ist
moglich, Kopplungskonstanten
abzulesen.

= mit linker Maustaste auf Peak
klicken (rote Linie), dann mit der
grunen Linie auf einen weiteren
gehen und oben links die
Kopplungskonstante (delta)
ablesen.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Peak Picking
.
" ins Spektrum klicken

= rosa Linie erscheint, mit der
linken Maustaste kann die
Hohe eingestellt werden

= Menuleiste Peak Pick — Peak
Pick and Append to List.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Peak Picking

= Weitere Menupunkte:

= (Clear Peak List: l10scht die komplette Peakliste

= (Clear Peaks in Region: Bereich auswahlen (z. B. Losungsmittel- oder

Wasserpeak) — diese Peaks werden aus der Peakliste geldscht.

= [jst: zeigt die Peakliste an, diese wird als peaks.text im Spektrum-Ordner

gespeichert und kann dann z. B. in Word eingefligt werden.
= Units: hier kann man auswahien, ob das Peak Picking in Hz oder ppm

angezeigt werden.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Drucken

= folgende Optionen markieren:
= AXis
= |ntegrals
= Parameters
= Peak Labels
= Spectrum
= Title
= Ok
" Drucker auswahlen
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Drucken
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Einbinden in Office-Programme

= folgende Optionen markieren:
= AXxis
= Integrals
= Peak Labels
= Spectrum

= Spektrum Pen Width (mm): hier kann

man ein wenig experimentieren — 0.3
oder 0.35 ist ok

= Menuleiste — Edit

= Copy MetaFile to Clipboard (Win 32 API
format) oder Ctrl-C

= dann in Word oder Powerpoint Ctrl-V.
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — Einbinden in Office-Programme

qqqq oo

...... 0¢ oo
BRI 2R R
BEL368 38 N
‘ JL A |
B e
()] = o
=& & 8
I I I I I I I I I I
PPM 8.0 7.0 6.0 5.0 4.0 3.0 2.0 1.0 0.0
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — Speichern

| MenU|eiSte File File | Edit View 'F'.OI Options SpinSy;tem

Open... Strg+0 ar

= Save (JCAMP DX) oder G

Read F2 Trace...

Ctrl-S (Strg-S) Save (ICAMP DX) Strg+5 >

Save As.. (JCAMP DX)
Save Displayed Columns (JCAMP DX)

CAMP DX)

Save Displayed Rows (J

Save Processed Data (SpinWorks Format)
Read Processed Data (SpinWaorks Format)

Delete SpinWorks Processed Data

Save 5pin System As...
Read Spin System File...

Save Assigned Transitions As...
Read Assigned Transitions...
Dump XY Points to File...

Read Simpson FID...
Read Simpson Spectrum...

Print... Strg+P
Print Preview

Page Setup
Recent Data Sets...

Exit
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

Hl Homepage

= Wir haben Ubrigens auch eine Seite auf unserer Homepage, auf
der Wissenswertes, Formulare und naturlich auch diese
Anleitung zu finden sind:

= https://bioorganische-chemie.uni-hohenheim.de/nmr
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NMR-Auswertung mit SpinWorks
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren

File Edit View ROI Options  Spin System  Simulation  Processing  Peak Pick  Help
[ | Workspace 4 - HES No Phasing ~ Sine Squared ~ | LB: 0.000 GF: 0.000 (7]

[ o |

Integrate
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

Full

Zoom

Last Exp.
10 Display
Pos Onhy

= SpinWorks — 2D-Spektren

Full
Zoom
Last Exp.
20 Display

_Foslnly

Contour >

G|

Clear

F2 Only
F1 Only

Apply Ph
Apply Ph

Integrate

BL Point

Magnitude

Pha=e

Calibrate
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Edit Processing Parameters

< - - = -

FID Bias Comection: || FID Bias Comection: ||
Reverse: [ | ’ Solvent Fiter Reverse: [ ’ HOGWASH Parameters
Detection Mode:  Simultaneous - No Fitter - Poirts: | 19 Detection Mode:  COSY/HMBC Type - Gain:  0-10000 Thresh:  0-05000
Group Delay: Note: Al ber of points creat Speci
nanzwa;';gerernum poirts creates a £l e Mack Width 256 Pre
Left Shift Points: 0 1000
. 259.81131800 Recon. Linewidth: - Hz.
Circular Left Shift Poirts: 0 Faer T F1 Reference Frequency: MHz. .
Virtual et . 29583113118 MH F1 Spectral Width: 2876.0426 Hz Recon. Lineshape: (Gaussian -
Peak Pick Minimum: 0.100 irtual Spectrometer Freq.: z . :
Peak Pick Sensitivity: 0.020 [ Observe ] [ Decoupler ] [ Decoupler2
Baseline Poly. Degree: 5
Automatic Baseline Automatic Baseline
Filter Width: 2 Lambda:  >00000.00 Fiter Width: 2 lambda: 20000000
Threshold:  1500.000 Threshold:  1500.000

Linear Prediction Linear Prediction

Phasing LP Off - Coef: '8 Phasing LP Off - Cosf: 18
Nons M nput: 54 Pred: 0 Magnitude - put: 54 Ped 128
= 71 RR EE [ kY e DODID _ nnn - nnn -~ - nnnn

F2 (Detection) volutic
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Processing Parameter

F2 (Detection) F1 (Evolution)
Detect. Mode Size Win. Func. Sine Shift Reverse Detec. Mode Size Wind. Func. Sine Shift
300 gCoSsY Simultaneous 2048 Sine 0 COSY/HMBC 512 Sine 0
DQFCOSY Simultaneous 2048 | Sine Square 90 States 1024 Sine Square 90
gHMBC Simultaneous 2048 Sine 0 COSY/HMBC 1024 Sine 0
. . . 512/ .
gHSQC Simultaneous 2048 | Sine Square 90 X Echo-Antiecho 1024 Sine Square 90
500 gCoSsYy Simultaneous 2048 | Sine Square 512
DQFCOSY Simultaneous 2048 | Sine Square 90 X States 1024 Sine Square 90
tocsy Simultaneous 2048 | Sine Square 90 X States 1024 Sine Square 90
roesy Simultaneous 2048 | Sine Square 90 X States 1024 Sine Square 90
ghsqcad Simultaneous 2048 | Sine Square 90 Echo-Antiecho 1024 Sine Square 90
Funktioniert
ghmbcad Simultaneous 2048 | Sine Square 0 noch nicht
richtig
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren

Contour Image
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren — Kalibrieren
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren — Traces

—
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Traces

File | Edt View ROI Options SpinSystem Menuleiste File — Read F1 Q
. el Trace — entsprechendes

Fead F1 Trace...
Spektrum laden, flr F2
e o Trace entsprechend D

Save Displayed Columns (JCAMP DX} WiederhOIen,

Save Displayed Rows (JCAMP DX)

Save Processed Data (SpinWorks Format) u Fl _) 13(:, Fz _) 1H bei CH-

Read Processed Data (SpinWorks Format)

Delete SpinWorks Processed Data KO rre | atio n e nl

Save Spin System As.. bei HH-Korrelationen
Read 5pin System File... .

Save Assigned Transitions As.. Zwe I m a I d a S P rOtone n-
Read Assigned Transitions... S pe ktru m e i nfu ge n.

Durnp XY Points to File...
Read Simpson FID..

Read Simpson Spectrum...

Print... Strg+P
Print Preview

Page Setup
Recent Data Sets...

Exit
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Traces

File  Edit 0 o 5 Simulation  Pro Peak Pick  Help

L7 | Workspace4 ; 3 = F2 Trace Ext., + F1Trace Bxt. v || @

1H OBSERVE

| Edit Pars |
[ Proc. Both |

[ F2ony |
[ Fiony |

[ AppivPh |
[ appiyph |
| Magnitude |

T
PPM (F2)  7.85
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Traces
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren - Phasieren

Peak mit der rechten Maustaste
l auswihlen
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren - ghsqctocsy
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren

= folgende Optionen markieren:

[ I = Axis
" Frame

=  Parameters

= Spectrum

[ Simulsted Peak Label Font Height mm): 27 = Title
Spectrum Title Fort Height fmm): 4.0

n
= Spectrum Pen Width (mm): 0.300) O K

1D Trace Offset in 20 fom):  0-50

= Drucker auswahlen
Spectrum Colour:

Simulated Cal Select hier kan“ man d|e Gréﬁe einste”en - l”]r
ulat our: . ! f
Select - Sy kO t an glelc e GrO en, fur
.." 20 Parameters Right Do ™l e a I ” I CO ) |||| e. rn h B .
ZDC:rrtoursin oCl::nlc:: I | Col Select _K r. ber dle gan elte ( 6 cm Brelte)
egral our: Of u e ‘5 | 2

— = — i
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

SpinWorks 3: 1H OBSERVE

MmM

= SpinWorks — 2D-Spektren — Drucken

/file: ...Spektren\cm00578_gcosy_300.fid\fid block# 1

expt: "gCOSY"

transmitter freq: 299.811514 MHz

time domain size: 1024 by 128 points

width (F2): 3024.35 Hz = 10.0875 ppm
= 2.9535 Hz/pt

width (F1): 3024.35 Hz = 10.0875 ppm
= 23.6277 Hz/pt

number of scans: 8

— 6.50 F2:freq. of O ppm: 299.8100587 MHz
B processed size: 2048 complex points
— 6.60 window function: Sine
B shift: 0.0 degrees
— 6.70 Hz/cm: 37.536 ppm/cm: 0.12520
— 6.80 F1:freq. of O ppm: 299.8100612 MHz
; processed size: 512 complex points
| 6.90 window function: Sine
| shift: 0.0 degrees
| 7.00 Hz/cm: 38.293 ppm/cm: 0.12772
— 7.10
— 7.20
— 7.30
— 7.40
— 7.50
— 7 &N

7.60
— 7.70
— 7.80

PPM (F1)

i I
PPM (F2)

7.6 7.4 7.2 7.0 6.8
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

SpinWorks 3: cm00484-22

«w "

— -0.4
— 0.0
0.4
— 0.8
1.2
— 1.6
— 2.0
2.4
— 2.8
3.2
— 3.6
— 4.0
__4.4
4.8
5.2
5.6
6.0
6.4
6.8
7.2
— 7.6
8.0
8.4

PPM (F1)

T 1T 17T 1T T 1T 71
PPM (F2) 80 7.6 7.2 6.8 6.4

file: ...ktren\cm00484-22_roesy_500.fid\fid block# 1
expt: "ROESY"

transmitter freq: 499.934425 MHz

time domain size: 2048 by 512 points

width (F2): 4820.44 Hz = 9.6421 ppm = 2.3537 Hz/pt
number of scans: 32

6.0 56 52 48 44 40

F2: freg. of 0 ppm: 499.9322800 MHz
processed size: 2048 complex points
window function: Sine Squared
shift: 90.0 degrees

Hz/cm: 185.401 ppm/cm: 0.37085

3.6

rFrr-r 1t rr Tt
3.2 28 24 20 16 1.2 0.8 04 0.0 -04

F1: freq. of 0 ppm: 499.9322794 MHz
processed size: 2048 complex points
window function: Sine Squared
shift: 90.0 degrees
Hz/cm: 321.440 ppm/cm: 0.64296
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

= SpinWorks — 2D-Spektren — Exportieren
= folgende Optionen markieren:

= AXis
" Frame

= Spectrum

= Spektrum Pen Width (mm): hier kann man ein

] Simuiated Peak Label Fort Height frm): 27 wenig experimentieren — 0.3 oder 0.35 ist ok
[¥] Spectum Title Fort Height {mm): =0 . .
L1 e Spectrum Pen Width mm).  0-350 = Menuleiste — Edit

1D Trace Offset in 20 fom):  0-50

= Copy MetaFile to Clipboard (Win 32 API format)
oder Ctrl-C

= dann in Word oder Powerpoint Ctrl-V.

Das Ganze kann man auch in
Farbe drucken oder exportieren
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

mm SpinWorks — 2D-Spektren — Exportieren

— 6.80 ) s
—6.90 B
i c 00 W -
J — 7.00 L
_7 L 1.8
—7.10 |
- O é) —2.0
—7.20 g
;;é | O —2.2
g @ —7.30 o Q o4y 0 L
g - ! o 2.4
= — 7.40 \b |
—7.50 B
i ) [
—j —7.60 9 ] : 000 2
B " 6] '
0 — 7.70 30
- & o
— S ‘ ) PPM (F1) ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ PPM (F1)
PPM (F2) 7.6 7.4 7.2 7.0 PPM (F2)
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NMR-Auswertung mit SpinWorks

B SpinWorks — 2D-Spektren — gHSQC — Export

g N 48

— 52
— 56
_ o — 60
— 64
— 68
— *0e __ 72
— 80
— 84
— 88
92
— 96
= ° — 100
— ® — 104
— 108
— 112
= ° b — 116
— 120

— oo —

E | PPM (F1)
' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [ ' [
PPM (F2) 8.4 80 7.6 72 68 64 6.0 56 52 48 4.4 40 36 3.2 e
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NMR-Auswertung mit SpinWorks
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