Spektra nuklearni magnetické rezonance NMR

Spektra NMR se méfi v silném magnetickém poli, které je podminkou vzniku spektra.
Navic ne vSechny atomy poskytuji tato spektra. Budou to jen takové atomy v molekulach,
které maji tzv. nenulovy magneticky moment, tedy jadra atomu s lichym poctem protonu
a neutronu v jadfe. Tam na §tésti patfi 'H a z jinych znamych a potfebnych atom( °F,
31P a 13C.

Jadra vykonavaji rotaCni pohyb kolem osy prochazejici sttedem jadra a vytvareji
otaCenim nabité ¢astice kolem sebe magnetické pole. Bez vnéjSiho magnetického pole je
je orientace v prostoru nahodna. Jakmile vSak jadro umistime do magnetického pole,
dojde k orientaci ve vnéjSim poli a to bud’ ve sméru nebo proti sméru vnéjsiho
magnetického pole. Tyto orientace se liSi svou energii. Pochopitelné rozdil v energiich je
jen nepatrny a pohybuje se kolem hodnoty 0,023 J.mol-'. To odpovida podle Planckovy
rovnice frekvenci kolem 60 MHz a tedy vinové délce A=500 cm.

Prechod z jednoho stavu do druhého budeme nazyvat resonanci.

Resonance docilime tak, ze pfi stejné hodnoté vnéjSiho magnetického pole ozarime
radiofrekvencnim zarenim nebo pfi stejné frekvenci zafeni ménime magnetické pole.

Dojde-li k rezonanci, absorbuje se energie a to se zaznamena ve spektru

Spektrum je zaznam absorbce zareni na frekvenci.
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V molekule p-xylenu jsou dva typy rozdilnych vodikovych atomt
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Integrace umozriuje zjiStovat pomeér poctu jednotlivych typu

vodikovych atomu
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Pro polohu signalu atomu plati, Ze ¢im mensi je elektronova hustota kolem
méreného atomu, tim je signal daného atomu posunut do nizSiho pole.

Za standard byl zvolen signal methyli v molekule tetramethylsilanu (TMS),
ktery byl polozZen ve stupnici 6=0

GHs
CH3—Si—CHj 6=0
CH,
Posun signalu urcitého vodikového atomu vuci standardu se nazyva chemicky
posun a méfi se v jednotkach Hz. Existuji vSak pfistroje s riznou pracovni

frekvenci a potom by chemicky stejné atomy mély chemické posuny pri
riznych hodnotach frekvenci.

6 [pPmM] = v -vrpgl v, =
= chemicky posun od standardu [Hz] / prac. frekvenci [MHZ]

Jednotky & jsou na pozité pracovni frekvenci pfistroji nezavislé.
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Spin — spinova interakce

Neekvivalentni sousedni vodikové atomy podléhaji spin-spinoveé
interakci (ovliviuji se svymi magnetickymi poli), coz se projevi
vzajemnym S$tépenim jejich signalu
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Interakci Ize pozorovat mezi vodikovymi
atomy pres 3 vazby

Pro Stépeni plati, ze n sousednich navzajem ekvivalentnich atomu
rozStépi méreny signal s nimi neekvivalentniho atomu na n+7 piku

Velikost ploch s§tépu jednotlivych signall je dana koeficienty binomického

rozvoje
1:1 dublet
1:2 :1 triplet
1:3:3:1 kvartet

1:4:6:4:1 kvintet
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Chemické posuny protont &6 [ppm] v C-H vazbach
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Chemické posuny protond & [ppm] ve slouceninach Y-H

Sloucenina Y-H
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13C spektrum zaznamenané tak, aby nebyly viditelné interakce atom( C s H atomy
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ponechany interakce C atomu s H atomy na nich vazanymi
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Urychleni zmérfeni spekter k posouzeni vazby H atomu na jednotlivé C
atomy umoznuje napf. metoda APT.

Signaly uhlikovych atomu s lichym poctem H atomU sméfuji na jednu
stranu spektra a se sudym poctem a bez vodikovych atomu opacnym
smérem. PocCet C atomuU nelze hodnotit integralem signalu.




