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Strukturni chemie I -2011/2012
Okruhy otdzek z NMR ¢&dsti

Atomové jadro v magnetickém poli, magneticky dip6lovy moment, energie,
makroskopicka magnetizace, rezonan¢ni podminka pro izolované jadro s = 7,
Larmorova precesni frekvence pro izolované jadro. Nastroje pro popis spinového
systému (vektorovy model, operatorovy formalismus).

Obecny princip NMR experimentu: rovnovazna magnetizace, efekt rf pulzu, detekce, FT.
Méreni 1H NMR spektra, vektorovy popis vyvoje pod vlivem chemického posunu.
Piehled interakci jaderného spinu, které dominuji v kapalné fazi, jejich projevv 1D NMR
spektru, jaderné magnetické stinéni, definice chemického posunu, zadkladni trendy,
faktory ovliviiujici pozici a tvar signalu (intenzita, polosirka).

Nepiima spin-spinova interakce (]), vektorovy popis vyvoje pro spinovy par IS, spinové
systémy, notace, projev v jemném Stépeni signald, vztah mezi jadernymi spiny
vzhledem k symetrii molekuly - topicita (ekvivalence, neekvivalence), Karplusova
rovnice.

Vektorovy model NMR experimentu, vyvoj spinového systému IS po aplikaci RF pulzu,
princip refokusace signalu - spinové echo.

Ptima spin-spinova interakce (D), Hamiltonian pro dipolarni interakci, projev ve spektru
v roztoku a pevném stavu, vyuziti ve strukturni analyze.

Relaxace NMR signdlu - pticiny, mechanismy, T1, T2, aplikace, spinovy par IS - SQ, ZQ,
DQ prechody, dipél-dipélova relaxace, nuklearni Overhausertv jev (NOE), NOE a
velikost molekuly, NOE a meziatomova vzdalenost.

Pfenos polarizace - vysvétleni na J-interagujicim spinovém paru, selektivni inverze
populace, neselektivni prenos — INEPT, pifenos polarizace a citlivost NMR experimentu.
Obecna struktura 2D NMR experimentu, pfima a nepiima casova doména, princip
vzniku 2D NMR, korelace chemickych posunti, COSY.

J-korelovana jadra v homonuklearnim a heteronukledrnim systému, COSY, HSQC.
Podstata a struktura HSQC experimentu (INEPT), pfenos polarizace, optimalizace,
vyvojova perioda. NOESY spektrum, korelace na zakladé DD relaxace, strukturni

informace.



