Prozessier en von 1D-NM R-Spektren mittels TopSpin:

1. Datensatz 6ffnen

2. Unter ,ProcPars” Sl auf denselben Wert wie TD upfaquPars” setzen (Zero-Filling)

spectrum | ProcPars | AcquPars | Title | PulseProg | Peaks | Integrals | Sample | structure| Piot| Fid|
~[s[&[u[e]* [a]

Reference

i (~) Reference
Window )

Phase S| 32768 Size of real spectrum

Baseline SF [MHz] [400 1300507 Spectrometer frequency

by OFFSET [ppm] [10.28737 Low field limit of specirum

Integration

Peak SR [Hz] I:SU 66 Spectrum reference frequency
B HZpPT [Hz] 0.135273 Spectral resolution

Miscellaneous SPECTYP IUNDEFINED L‘ Type of spectrum e.g. COSY, HMQC, .

User - :
4 Window function

WDW D) =l Window functions for trf, xfb....

LB [HZ] ( 0 ) Line broadening for em

Fur WDW EM (Exponential Multiplication) und fur LB4z] (Line-Broadening)

folgenden Wert wahlen (ausprobieren, was besseiahis

fur 'H: 0 Hz <= LB <= 0.5 Hz
fur3C: 1 Hz <= LB <=5 Hz

GroRRere LB-Werte bedeuten ein besseres S/N-Verbadtoer schlechtere Auflosung.

Wenn also Kopplungskonstanten bestimmt werdenrgdikber kleinere Werte wéhlen.

3. In der Eingabezeile unten ,efEkponentielle Multiplikation &-ourier Transformation)

eingeben und <Enter> driicken.

4. In dieselbe Zeile ,apk“Automatisché*haseiorrektur) eingeben und <Enter> driicken.
Eigentlich sollte die Phase jetzt stimmen.
Falls nicht, die Phasenkorrektur manuell durchfiithre
A~ anklickenund ib¢ 4-| @ 1 R| die Phasenkorrektur nuliter und erster
Ordnung durchfuhren:

Dazu mit der rechten Maustaste das starkste Sign&pektrum anklicken und mit ,Set



Pivot* den Schwerpunkt auf dieses Signal setzen.

Nun auf die 0 linksklicken und die Maustaste gelttalten. Durch vertikales Bewegen
der Maus das Schwerpunktsignal phasenkorrigieren.
Anschlie3end Uber die 1 auf die gleiche Weise estlichen Signale angleichen.

Falls man sich verfahren hat, 143t sich der VorgaitgR zurticksetzen.

Mit E]] den Vorgang speichern und diesen Moderlassen.

. In der Eingabzeile ,abs" eingeben, um die autorch@#Basislinienkorrektur

durchzufthren.

. Zum Integrierer I und dann im Spektrenfen ——rdrticken (wird dann grig = )
und mit dem Cursor die zu integrierenden Bereiatssvahlen. Nochmaliges Dricken von
= (wird dann wieder z — ) erlaubt dasgrél3ern von Bereichen im Spektrum zum
leichteren Integrieren.

Vorhandene Integrale lassen sich duch Anklickendmitrechten Maustaste und Wéahlen
von ,Delete Current Integral® I6schen. Will manealhtegrale I6schen, macht

man das am einfachsten U == (wahlt allegghale aus) und dar ué (I6scht alle

ausgewabhlten Integrale)

Zum Schluf3 ein bekanntes Integral durch anlickerder rechten Maustaste und wahlen
von ,Calibrate Current Integral” auf die Anzahl d&otonen setzen.
Nun die Arbeit Gbe &)}  speichern und fertig.

. Zum Referenzieren au 4. klicken und einn@ignit bekannter chemischer

Verschiebung durch Linksklick wahlen. Im sich 6ffiden Fenster die chemische

Verschiebung dieses Signals eingeben und mit <Emi@er OK bestatigen.

FERTIG!!!



