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NMR a vlastnosti jader



Spin

Spin is a mysterious beast, and yet its practical effect 
prevails over the whole of science. The existence of spin, 
and the statistics associated with it, are the most subtle 
and ingenious design of Nature - without it the whole
universe would collapse.

Sin-itiro Tomonaga, “The Story of Spin”
Nobelova cena za fyziku 1965.



Jaderný spin a magnetický moment

jaderný moment hybnosti

magnetický moment

průmět do libovolné osy je kvantován

magnetické kvantové číslo

Energie magnetického momentu v magnetickém poli
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Energie a obsazení hladin
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Boltzmanovo rozdělení
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Pro 1H při teplotě 300K v magnetickém poli 9.4 T

1.000064

NMR je principiáln ě málo citlivá metoda

Magnetizace - makroskopická veličina úměrná rozdílu obsazenosti hladin,

udává intenzitu NMR signálu



Energie a obsazení hladin



Energie a spektroskopie

Mösbauer

Röntgen

UV

IR

NMR

„uvnitř“ jádra

elektrony

vibrace

rotace

spiny



Energie a spektroskopie

UV záření s λ=254 nm

IR – karbonylová skupina 1700 cm-1

NMR – 500 MHz

∆∆∆∆E = 113 kcal/mol

∆∆∆∆E = 4.87 kcal/mol

∆∆∆∆E = 0.0477 cal/mol

chemická vazba



NMR jádra a jejich parametry
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NMR frekvence
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Chemický posun

Stínění jádra elektrony

lokální magnetické pole

Pozměněná rezonanční podmínka

„holé“ jádro jádro v molekule

E

rezonan ční
frekvence



Chemický posun

TMS     500 000 000 Hz 0 ppm

MeOH  500 001 650 Hz 3,3 ppm

Benzen 500 003 635 Hz 7.27 ppm

ppm parts per milion

Příklad pro 1H



Chemický posun

13C chemické posuny



Symetrie a chemický posun


