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2D NMR spektroskopie

Obecné schéma 2D NMR experimentu
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IWVW"'“* Fourierovou transformaci v obou dimenzich obdrzime 2D
NMR spektrum, jehoz projekce odpovidaji standardnim 1D
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2D 'H-1H NMR spektrum

Vodikovy atom bez spin-spinové
interakce se v 2D NMR spektru
projevi pfitomnosti

— vyvoj v obou casovych
dimenzich je modulovdn pouze
vlastni rezonanéni frekvenci — viz

H,.
Vzajemna korelace mezi
interagujicimi neekvivalentnimi

jadry H (spin-spinova interakce)
se navic projevi pritomnosti
mimodiagonalnich signala
(krospikd) - signdl jednoho
protonu je v nepfimé dimenzi
modulovan rezonancni frekvenci
druhého a naopak — viz Hg-H,.
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H

2D 'H-'H NMR spektrum
COSY

Correlation SpectroscopY

Komunikace mezi jadry (vznik mimodiagonalniho signalu) je zprostfedkovdna nepfimou
jadernou spin-spinovou interakci (J-interakce).

Béhem t, periody se protonové spiny vyvijeji pod vlivem CS a J-couplingu, poté dojde aplikaci
RF pulzu (T/2) k pfenosu polarizace — zména intenzity signdlu jadra | je zavisld na w; a Js a
naopak. Takto modulovand magnetizace je detekovana béhem akvizice v pfimé casové

doméné (t,).
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8;-"H (ppm)

2D *H-'H NMR spektrum
COSY

Correlation SpectroscopY
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2D 'H-'H NMR spektrum
NOESY

/2 w2 o on2 Nuclear Overhauser Effect SpectroscopY

| I AAAAAAAA&A

* Detekujeme prostorové blizka jadra 'H na zakladé NOE.

* Béhem t; periody se protonové spiny vyvijeji pod vlivem CS popf. J-couplingu, poté je takto
oznafena magnetizace vracena do longitudindlniho (podélného) sméru, v némzi se béhem
smésovaciho ¢asu t,,, vyviji vlivem DD relaxace. Timto efektem ovlivnéna magnetizace je
detekovana béhem akvizice v pfimé ¢asové doméné.

e Z objemu krospikl v NOESY spektru lIze semikvantitativné uréit meziatomové vzdalenosti,
béhem delsich smésovacich ¢ast nutnych pro detekci interakce mezi vzdalenymi jadry plsobi
rusivé efekt spinové difuze.
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14 [ppm]

2D H-13C NMR spektrum

13¢C [ppm] V heteronukledrnich korelaénich spektrech
detekujeme krospiky odpovidajici J-interagujicim
C, (o C, partm H-13C. Pulzni sekvence jsou optimalizovany

prodlevami ve spinovém
echu podle velikosti
interakéni konstanty na

I

< jednovazebné popt.

== vicevazebné korelace. Napf.
T sekundarni uhliky lze v 4/

optimalizovaném spektru
odlisit diky dvéma krospikim
—viz C,.
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S [ AM B [y, (132 T, /NS 2D 'H-13C NMR spektrum

N /T \ 14-13C HSQC

2 4: /2 w2 43';" Heteronuclear Single Quantum Coherence
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* Detekujeme korelace mezi pfimo vazanymi pary 1H-13C .
e Béhem pripravného INEPT bloku dojde k vyvoji antifazové magnetizace a pfenosu na 13C spiny.

¢V rdmci t, periody se vyviji magnetizace vlivem CS *3C a takto oznacend se pfenese reverznim
INEPTem zpét do 'H spinového systému, kde se detekuje.

« Relativni zvy3eni citlivosti vzhledem k experimentu pfimo excitujicim i detekujicim 3C &ini 32x.
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2D 'H-13C NMR spektrum
1H-13C HSQC

Heteronuclear Single Quantum Coherence
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