
NUKLEÁRŃI MAGNETICKÁ RESONANCE



Moment hybnosti (elektron): ~L = ~r × ~p



Spin (elektron)



Spin (jádro)





Jedno jádro v magnetickém poli

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




Pohyb vektoru magnetizace
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Experiment

• Přij́ımač vypnut, vyśılač zapnut: Excitace

• Přij́ımač zapnut, vyśılač vypnut: Detekce

• Přij́ımač vypnut, vyśılač vypnut: Relaxace



Magnetická pole v molekule:

• Př́ımá interakce s ostatńımi jádry

• Interakce s elektrony

• Interakce s jádry zprosťredkovaná elektrony



Př́ımá interakce s jiným jádrem:
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Př́ımá interakce s jiným jádrem:
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Př́ımá interakce s jiným jádrem:
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Př́ımá interakce s jiným jádrem:
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Př́ımá interakce s jiným jádrem:
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Interakce s elektrony:



Interakce s elektrony:
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Interakce s elektrony
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Interakce s elektrony
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Interakce s elektrony - chemický posun
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Interakce s jádry zprosťredkovaná elektrony

(J-coupling, spin-spin skalárńı interakce)
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Mě̌rený signál - FID (Free induction decay)
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Spektrum (frekvenčńı závislost)
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Acetaldehyd

Methyl acetaldehydu

Ṕısnička Hänschen 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




1D 1H spektrum proteinu
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2D 1H-15N korelačńı spektrum (HSQC) proteinu
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srovnáńı 1D and 2D spekter proteinu
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amidická oblast 2D 1H-15N korelačńıho spektra (HSQC) proteinu
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Strategie p̌rǐrazeńı signál̊u (frekvenćı) jader pátěre jednotlivých aminokyselin

- experimenty HNCA a HN(CO)CA
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informace o vzdálenosti mezi atomy (NOE)

1/r6 → krátké vzdálenosti



hodně interakćı = hodně signál̊u
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lepš́ı rozlǐseńı - výběr signál̊u + v́ıce dimenźı
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ω2 - 15N :  113.721  (ppm)



lepš́ı rozlǐseńı - výběr signál̊u + v́ıce dimenźı

9.0

9.0

8.5

8.5

8.0

8.0

7.5

7.5

7.0

7.0

6.5

6.5

ω3 - 1H  (ppm)

3.0 3.0

2.5 2.5

2.0 2.0

1.5 1.5

1.0 1.0

0.5 0.5

ω
1 

- 
1 H

  (
pp

m
)

ω2 - 15N :  119.956  (ppm)



Postup práce - označeńı sigál̊u
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Postup práce - asociace signálu s (určitým) atomem v proteinu
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Převod intenzity signálu na informaci o meziatomové vzdálenosti
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Známé vzdálenosti protonů

geminálńı v CH2 skupině H–C–H 0.17 nm
ortho v aromatickém kruhu H–C=C–H 0.25 nm
meta v aromatickém kruhu H–C=CH–C–H 0.42 nm



Výsledek výpočtu - modely struktur



Výsledek výpočtu - modely struktur


