
Das Internet -– lehrreiche Hilfe
bei der molekularen
Strukturaufkl�rung?

Instrumentell-physikalische Methoden
der Strukturaufkl�rung sind in der
Chemie unverzichtbar. Das Verst�ndnis
der zugrunde liegenden physikalischen
Prinzipien, der Leistungsf�higkeit und
Grenzen der verschiedenen analyti-
schen Verfahren ist daher f$r Chemiker
von großer Bedeutung. Die Recherche
im Internet f(rdert zahlreiche kommer-
zielle und akademische Web-Sites und
Linksammlungen zutage. Die dort auf-
gefundenen Einf$hrungen sind leider
meist einfacher Natur, sodass nur die
Lekt$re von Lehrb$chern oder der Pri-
m�rliteratur empfohlen werden kann.
Daneben findet man praktische Werk-
zeuge und spezielle Hilfsprogramme,
die wir im Folgenden f$r die Kernre-
sonanz(NMR)-Spektroskopie und Mas-
senspektrometrie (MS) auf ihren
Nutzen hin untersuchen.

Die Site „NMR Resources“ von
Prof. Thomas W. Shattuck am Colby
College (Maine, USA) bietet einige
interessante Programme. Unter „NMR
spectroscopy“ findet man vier einfache
Hilfen: Die chemische Verschiebung
kann f$r aliphatische Protonen mit
einem Inkrementsystem berechnet
werden, mit einem „Multiplet Maker“
lassen sich Multipletts f$r Spektren
erster Ordnung erstellen und unter
dem dritten Link k(nnen Spektren
h(herer Ordnung berechnet werden.
Die vierte Anwendung erlaubt es, die
Linienform von Spektren eines Systems
mit zwei chemisch austauschenden
Gruppen zu simulieren. Die an ein stu-
dentisches Publikum gerichteten Pro-
gramme sind meist mit Literaturverwei-
sen und n$tzlichen Links kombiniert
und zeigen St�rken und Schw�chen:
Didaktisch sinnvoll sind etwa die Simu-
lation eines chemisch austauschenden
AB-Systems (Abbildung 1), in die expe-
rimentelle Daten eingebunden werden
k(nnen und die beiden Spinsystemsimu-
latoren. Mit dem Inkrementsystem
k(nnen die chemischen Verschiebungen
hingegen nur mit geringer Pr�zision vo-
rausgesagt werden. Zusammenh�nge
werden somit verdeutlicht, allerdings
k(nnen die Werkzeuge kein Ersatz f$r
spezielle Literatur oder Software sein,
was sicherlich auch nicht beabsichtigt
ist. Gelungen ist auch die weiter unten
auf der Seite befindliche Link-Samm-
lung, die jedoch ebenfalls kaum $ber
ein studentisches Niveau hinausgeht
und daher unter dem Punkt „NMR

Tutorials“ auf weiterf$hrende Eintr�ge
(wie den Produkt-Operator-Formalis-
mus) verzichtet. Hierzu bieten bereits
fr$her an dieser Stelle besprochene
Sites mehr.[1] Um die Kalkulationspro-
gramme f$r die MS-Datenauswertung
sinnvoll zu nutzen, wird eine gewisse
Grundkenntnis der MS-Ionisationsver-
fahren vorausgesetzt, wenngleich die
verst�ndlich verfassten Erkl�rungen
viele Sachzusammenh�nge und Grund-
regeln $bersichtlich erl�utern. F$r viele
allt�gliche Fragestellungen stehen
benutzerfreundliche und intuitiv ver-
st�ndliche Programme zur Verf$gung;
z.B. zur Berechnung der Masse von
Molek$l-, Quasimolek$l- und Frag-
mentionen, von ionischen Clustern
(L(semittel und Additive), metallorga-
nischen Komplexionen, Peptiden, Oli-
gonucleotiden und der jeweiligen Isoto-
penmuster.

Die pr�sentierten Programme
k(nnen in Kombination mit den fundier-
ten Zusatzinformationen theoretische
Zusammenh�nge anschaulich und ver-
st�ndlich vermitteln und auch bei der
manuellen Interpretation einfacher
MS- und NMR-Datens�tze behilflich
sein. Wir wollen diese Internetressource
als eine interaktive Hilfe zum Verst�nd-
nis der Grundbegriffe der NMR-Spek-
troskopie und der Massenspektrometrie
empfehlen. Vor einer sorglosen Struk-
turidentifikation auch nur von simplen
Molek$len, Strukturvorschl�gen aus
elektronischen Datenbanken und der
Anwendung sehr vereinfachter Simula-
tionen sei jedoch gewarnt.
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2003, 115, 3577; Angew. Chem. Int. Ed.
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Chem. Int. Ed. 2001, 40, 3483.Abbildung 1. Simulation eines chemisch austauschenden AB-Systems

F�r mehr Informationen besuchen Sie
http://www.colby.edu/chemistry/
NMR/NMR.html
oder nehmen Sie Kontakt auf mit
twshattu@colby.edu
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