NUKLEARNI MAGNETICKA RESONANCE



Moment hybnosti (elektron): L =7 x p

&




Spin (elektron)




Spin (jadro)







Jedno jadro v magnetickém poli


http://ncbr.chemi.muni.cz/~lzidek/C6770/presentations/animation/single_0_0_0_0_black.anim.gif




Pohyb vektoru magnetizace
- daldi magnetické pole B




Experiment

e PrijimacC vypnut, vysilac zapnut: EXcitace

e PrijimacC zapnut, vysilaC vypnut: Detekce

e PrijimacC vypnut, vysilac vypnut: Relaxace



Magneticka pole v molekule:

e Prima interakce s ostatnimi jadry

e Interakce s elektrony

e Interakce s jadry zprostredkovana elektrony



Prima interakce s jinym jadrem:

499.900 MHz




Prima interakce s jinym jadrem:

499.935 MHz




Prima interakce s jinym jadrem:

500.000 MHz




Prima interakce s jinym jadrem:

500.125 MHz




Prima interakce s jinym jadrem:

§

500.191 MHz




Interakce s elektrony:




Interakce s elektrony:

L jsdro HT

Molekula H-
Bo=11.75T

Bo = 11.749695T

f =500MHz f = 499987 000Hz




Interakce s elektrony
—CH=0O

o+

—C=CH-
—CHo—O—
—CHo—C=0O
—CHo,—C—
(CH3)4Si Ho H+
J J J

| | | |
499.9985 499.9990 499.9995 500.0000 MHz



Interakce s elektrony
—CH=0O

o+

—C=CH-
—CHo—O—
—CHo—C=0O
—CHo,—C—
(CH3)4Si Ho H+
J J J

| | | |
99.997 % 99.998 % 99.999 % 100.000 %



Interakce s elektrony - chemicky posun
—CH=0O

o+

—C=CH-
—CHo—O—
—CHo—C=0O
—CHo,—C—
(CH3)4Si Ho H+
J J J

\ \ \
Oppm 10 ppm 20 ppm 30 ppm



Interakce s jadry zprostredkovana elektrony

(J-coupling, spin-spin skalarni interakce)




Mé&reny signal - FID (Free induction decay)

O 01 02 03 04 05 06 0.7 08 0.9 1
t/s



Spektrum (frekvencni zavislost)

-3000 -2000 -1000 0 1000 2000 3000
f/ Hz



Spektrum (frekvencni zavislost)

-1500 -1400 -1300 -1200 -1100 -1000
f/ Hz



Spektrum (frekvencni zavislost)

2300 2400 2500 2600 2700 2800
f/ Hz



Acetaldehyd

Methyl acetaldehydu

PisniCka Hanschen klein


http://ncbr.chemi.muni.cz/~lzidek/C6770/presentations/audio/CH3CHO_full.wav
http://ncbr.chemi.muni.cz/~lzidek/C6770/presentations/audio/CH3CHO_good.wav
http://ncbr.chemi.muni.cz/~lzidek/C6770/presentations/audio/hans.wav
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1D 1H spektrum proteinu
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2D 1H-1°N korelagni spektrum (HSQC) proteinu
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srovnani 1D and 2D spekter proteinu

O(*°N) / ppm
)
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amidicka oblast 2D

1H-15N korelagniho spektra (HSQC) proteinu
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Strategie pritazeni signalu (frekvenci) jader patere jednotlivych aminokyselin
- experimenty HNCA a HN(CO)CA
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informace o vzdalenosti mezi atomy (NOE)

1/r® — kratké vzdalenosti




hodné interakci = hodné signal
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lepSi rozliSeni - vybér signalu 4+ vice dimenzi
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U 4+ vice dimenzi
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Postup prace -

oznaceni sigalu
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Postup prace - asociace signalu s (urCitym) atomem v proteinu
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Prevod intenzity signalu na informaci o meziatomové vzdalenosti

S — (Tref>6 (1)
Sref r
S
_ 6 |“ref
r=rrer g (2)
Znamé vzdalenosti protonu
geminalni v CH» skupiné H—-C—H 0.17nm

ortho v aromatickém kruhu H—C=C—H 0.25nm
meta v aromatickém kruhu H—C=CH-C—H 0.42nm




Vysledek vypoCtu - modely struktur

A
N2 RIS

/‘/“"‘"iﬁi”ﬂ!’ N

KA re\' W
1{};“«4’ N
7 ~E!;\

ol OS2
)’/ R X T~

<>

J
N
X5

O
'\‘\\ =
‘-—Z/i"w\\l‘ﬁ

\C \
RO AN
N
G
N
-

ASN
B
i
\a\\\‘\\
.s!s&{\\?‘;i:\

SN
""L“?Aéx‘ Nm—
N (“



Vysledek vypoCtu - modely struktur




