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@ Cilem prezentace neni vyklad principi NMR, ale pouze pokryt rozsah
uciva probiraného na seminari C1605.

@ Principy NMR moiizete najit napf. v prezentacich na nasledujicich od-
kazech:

e (5965 Vybrané analytické metody v chemii konzervovani-restaurovani
e (7998 Zaklady experimentalni NMR spektroskopie
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https://is.muni.cz/www/moravec/c5965_vybrane_analyticke_metody_v_chemii_konzervovani-restaurovani/
https://is.muni.cz/www/moravec/c7998_zaklady_experimentalni_nmr_spektroskopie/

Uvod

o NMR studuje interakci atomovych jader s radiofrekvenénim zarenim
v magnetickém poli.

@ Aby bylo jadro NMR aktivni, musi mit nenulovy jaderny spin.

@ Jaderny spin ziskdme jako soucet spinii nukleoni v jadre.

@ Jadra s nulovym spinem, napt. 12C, 160, 32S jsou pro NMR nepouzi-

telna.

o Nejvhodné&jsi jsou jadra se spinem L, napt. 'H, 13C, 19F a 3!P.

o Jadra s vétSim spinem lze také mérit, ale zpravidla poskytuji vyrazné
Sirsi signaly, jde napt. o 14N, 27Al nebo 3°Cl.

3/12



Chemicky posun a intenzita

Izolovana jadra stejného izotopu budou v magnetickém poli rezonovat
pri stejné frekvenci.

Pokud uvazujeme molekuly, je kazdé jadro ovlivnéno také lokalnimi
magnetickymi poli, které jsou generovany vazebnymi elektrony. Tim
dochazi ke zméné rezonancni frekvence daného jadra.

Zména je dana tzv. chemickym okolim pozorovaného jadra a nazyva
se chemicky posun. OznaCuje se § a je dan vztahem:

§ = Y¥rus

v

vras Je rezonanéni frekvence standardu, v je rezonanéni frekvence
signalu.
Chemicky posun je bezrozmérny, jelikoz se jedna o velmi malé hodno-
ty, udava se v ppm.
Chemicky posun je, na rozdil od rezonancni frekvence, nezavisly na
hodnoté vnéjsiho magnetického pole.
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Chemicky posun a intenzita

@ Intenzita (pfesnéji integralni intenzita) je pfimo imérna zastoupeni

jader ve vzorku.

e Napr. spektrum ethanolu (CH;—CH,—OH) bude obsahovat tfi signa-

ly v poméru intenzit 3:2:1.

@ Na obrazku vidime t¥i skupiny signald, stépeni je zplisobeno tzv. spin-

-spinovou interakci, kterou ale v tomtu kurzu nebudeme Fesit.
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Pocet signali

@ Béhem NMR experimentu méfime signaly zvoleného jadra.
@ Pocet signalli odpovida poctu chemicky neekvivalentnich jader ve
studovaném vzorku.
@ Pro 'H NMR spektrum ethanolu to tedy budou t¥i signaly:
o CH;
e CH,
e OH

Ethanol

i
H*C‘7070H
H
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Pocet signali
Butan

@ Chemicky neekvivalentni jsou jadra, jejichz chemické okoli se lisi.

e To znamend, ze uspofadani chemickych vazeb a okolnich atomu/skupin
je razné.

@ Pokud je mozné jadra zaménit nékterou z operaci symetrie, jde o ja-
dra chemicky ekvivalentni.

@ Napf. v molekule butanu mame dva typy vodikii: CH; a CH,.

@ Vazbu mezi CH, skupinami plli zrcadlova rovina a dvojcetna rotacni
osa, diky kterym jsou obé CHj; a CH, skupiny ekvivalentni.

@ Butan tedy poskytne v 'H i 13C NMR dvojici signald.

H3C_CH2 _CHZ— CH3
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@ V pripadé diethyletheru je situace prakticky stejna.

Molekula ma zrcadlovou rovinu i rotaéni osu, kterd ndm opét ztotoz-
nuje CH; a CH, skupiny.
°

Diethylether tedy poskytne v 'H i 13C NMR dvojici signald.
e V pripadé 'H NMR bude pomér integralnich intenzit 6:4 neboli 3:2.

f43(:"'(:fi2""'C)""(:fiz"'(:f*3

i
-
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Pocet signali
Ethylester kyseliny octové

@ V pripadé ethylesteru kyseliny octové je situace odlisna.

@ V molekule mdme tti typy protonii: dvé CH; skupiny a jednu CH,

a Ctyri typy uhlikid, kromé d¥ive zminénych jesté uhlik esterové skupi-
ny.

o Jelikoz molekula nemé Zadnou operaci symetrie, kterd by skupiny
ztotozfovala bude obsahovat 'H NMR spektrum t¥i signély a 13C
NMR Ctyfi signaly.

@ Pomér intenzit signli v 'H NMR spektru bude 3:2:3.

O

/

H3C_C

O_CHZ_CH::,
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Pocet signali

1,2,3-trifluorbenzen

@ Molekula méa zrcadlovou rovinu, kterd zaménuje Cervené fluory a vo-
diky v poloze meta.

@ 'H NMR spektrum bude tedy obsahovat dva signaly v pomé&ru inten-
zit 2:1.

e F NMR spektrum bude obsahovat také dva signal v pomé&ru inten-
zit 2:1.

@ 3C NMR spektrum bude obsahovat ¢&tyfi signély, jeden od CF skupi-
ny (¢erné), jeden od Cervenych CF skupin, tfeti od CH skupin v polo-
ze meta a Ctvrty od CH skupiny v poloze para.

F
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Pocet signali

1-chlor-3,5-difluorbenzen

@ 'H NMR spektrum bude obsahovat dva signaly v poméru 2:1, in-
tenzivnéjsi signal od protoni v ortho poloze vii¢i chloru a druhy od
protonu v para poloze.

@ 3C NMR spektrum bude obsahovat celkem &tyti signaly, prvni od
uhliku nesouciho Cl atom, a dalsi od uhlikd v polohach ortho, meta

a para.
e F NMR spektrum bude obsahovat jeden signal.
Cl
H H
F F
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Uréete pocet a intenzity signalti v *H, 13C, 19F a 3'P NMR spektrech.
F3;C

\/CFZ\/ cFs
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Vase feseni mi miZete zaslat na mail ke kontrole — hugo@chemi.muni.cz.
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