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Structure elucidation of 27: 

Experiments conducted for structural conformation: 1H NMR and NOESY 1D 

1) 1H‐NMR 

 

 

Observations:   

S.No  1H(label)        Chemical shift  

(ppm) 

Coupling constant  

(Hz) 

Integration Multiplicity 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

7 

8 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

7&71 

8&81 

5.28 

5.75 

4.09 

4.17 

7.41 

7.25 

7.21 

7.13 

10‐11

10‐11 

12‐13 

12‐13 

10‐11 

8‐9 

‐ 

‐ 

1

1 

1 

1 

1 

1 

2 

2 

Doublet 

Triplet 

Triplet 

Doublet 

Doublet 

Doublet 

Bunch of peaks 

Bunch of peaks 
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9  NH  8.47  ‐ 1 Singlet(broad) 

   

1) Noesy 1D   

Observations: 

F

NH

F

O

N+

O-O

1
2

3
4

5

67

71

8

81

 

a) While irradiating the proton “1”, Protons 3, 5, 6 and NH are getting more enhanced. It is 

supports that 1H‐1 and 1H‐3 are having more spatial contributions 

From this we can say that 1H‐1 and 1H‐3 are in the same plane 
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b) While irradiating the proton “2”, protons 4, 5, 6 and 7 are getting more enhanced. It supports 

that 1H‐2 and 4 have more spatial contributions 

Hence we can conclude 1H‐2 is in plane with 1H‐4 

 

 
 

 

c)  While irradiating the proton “3” , Protons 1, 4, 7  and 8 are getting more enhancement  

This supports that 1H‐3 and 1H‐1 are having more spatial contributions. Hence we conclude that 1H‐3 is is 

in plane with 1H‐1 and H‐2. 
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Conclusion: 

Hence the final structure is: 

 

F

NH

F

O

H

NO2
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