NMR a energiové hladiny
Piehled vztahu

v v Hz, w v rad, 6 v ppm, Planckova konstanta h = 6,626 - 10734 J.s, yg+ =
2,675 - 10% rad.s~ 1. T~! magnetogyricky pomér protonu.

E = hv, w =27V

wo = —7(1+0)By § je v ppm, nutno nasobit 107°
5= V — Vstandard . 1067 5 — V — Vgtandard ) 106
Vstandard Vspektrometr

Ernime = Muvg 1 + malp 2 + mimaJia

Eornimoms = Milp1 + Malp 2 + msvy g + mimaJia + mimgJis + mamsJag

DU

Najdéte si na internetu protonové spektrum Ethanolu a Methanolu. Jdou
tyto latky odlisit? Zamyslete se nad Stépenim a pomérem intenzit ¢ar u etha-
nolu.

Priklady

1)
V laboratotfi budeme mit NMR spektrometry 300 MHz a 950 MHz. Urcete
jejich silu magnetického pole.

2)

Ve spektru, naméreném na 600 MHz spektrometru se stanovenou hodnotou
600 MHz pro proton TMS, vidime 2 frekvence. Prvni je od TMS (tetrame-
thyl silan, standard pro protony) s frekvenci 600 000 200 Hz a druhou naseho
vzorku s frekvenci 600 002 000 Hz. Prepocitejte frekvence ve spektru na che-
mické posuny 0 v ppm. O kolik se lisi vysledek podle ruznych definic?



3)

Na spektrometru z prikladu 2 mérime vzorek, ktery poskytne 2 signaly, jejichz
rozdil je 2,5 ppm. Jaky je rozdil jejich frekvenci? Jak se zméni rozdil frekvenci,
kdyz pouzijeme spektrometr s magnetickym polem o 7 T?

4)

Mame systém 2 magneticky aktivnich jader, které muzou nabyvat pouze 2
stavu («, 3). Jejich vzajemnd skalarni interakéni konstanta je Jijo = 8 Hz. Jak
bude vypadat spektrum, kdyz by samotna jadra méla chemické posuny 1 a
2 ppm na dostatecné silném spektrometru (100 MHz a vice zajisti, ze mezi
nimi nebude silnd interakce, viz prednaska)? Pro¢ se interakéni konstanta
méii v Hz a ne v ppm? Kde vSude lze ze spektra urcit hodnotu Jps.

5)

Mame systém 3 magneticky aktivnich jader, které muzou nabyvat pouze 2
stavu («, 3). Jejich vzajemné skalarni interakéni konstanty jsou Jij, = 6 Hz,
Ji3 = 10 Hz a Jo3 = 14 Hz. Jak bude vypadat spektrum, kdyz by samotna
jadra méla frekvence —100, —150 a —300 Hz? Jak by se zménilo spektrum,
kdyby Jio = Ji37 Napocitejte energiové hladiny a urcete ptrechody, které
jsou vidét ve spektru.
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Stav Magnetické kvantové Cislo Frekvence v Hz Skalarni interakeni konstanty v Hz Vysledna
f1 f2 3 J12 J13 J23 frekvence (energie)
m1 m2 m3 -100 -150 -300 6 10 14 stavu, Hz
1 0.5 0.5 0.5
2 -0.5 0.5 0.5
3 0.5 -0.5 0.5
4 -0.5 -0.5 0.5
5 0.5 0.5 -0.5
6 -0.5 0.5 -0.5
7 0.5 -0.5 -0.5
8 -0.5 -0.5 -0.5
Pfechody, delta m =
+-1, jediné pozorovatelné ve spektru +-2
12,34,56,78 13,24,57,68 15,26,37,48 14,16,17 28,38,58
0 +-3 +-1, ale nejdou vidét ve spektru
23,25,35 46,47,67 18 27,36,45
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