'H NMR spektroskopie

Chemické posuny, J interakce
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Velkeé rozdily v rezonan énich frekvencich

vzdy sledujeme jedno jadro




'H chemické posuny
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Obecny princip: vice elektron @ kolem jadra = nizsi J

http://www.chemistry.ccsu.edu/glagovich/teaching/316/index.html




'H chemické posuny

X O(X-CHy,) elektronegativita
Li -1 1,0
R,Si 0 1,8
H 0,4 2,1
CH3 0,8 2,5
NH2 2,36 3,0
OH 3,38 3,5
I 2,16 2,5
Br 2,70 2,8
Cl 3,05 3,0
F 4,25 4,0
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'H chemické posuny

Rezonan¢ni (mezomerni) efekt
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'H chemické posuny

Rezonan¢ni (mezomerni) efekt
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'H chemické posuny

Rezonancni (mezomerni) efekt ‘M efekt nitro-skupiny
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'H chemické posuny

Anizotropni efekt

nesymetrické rozloZeni elektron @

stinici efekt neni vSude stejny
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'H chemické posuny

Anizotropni efekt

Axialni vodiky vice stin ény (chem. posun o cca 0,5 ppm nizSi nez ekvatorialni)
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'H chemické posuny

Anizotropni efekt

W 7.27




J Interakce

Nepfima spin-spinova interakce scalar coupling

s

interakce zprost Fedkovana vazebnymi elektrony

jadro ,citi“ spinovy stav okolnich jader

K pochopeni je tfeba kvantova fyzika

Energie magnetického momentu jadra 1I=1/2 v magnetic  kém poli

E=—jiB
A
B . ,
A 1 0 E je kvantovana
. B [ AF = hyBy spin %am dZe byt nalezen jen
a T ve dvou stavech
| = 1/2 frekvence

pozice signalu ve spektru



J Interakce

Dvé jadra bez interakce a s J vazbou
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J vazba v H spektrech

signaly jsou Stépeny vodiky, které jsou ,rdzné”
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J vazba a systém st epeni

Stépeni n ekvivalentnimi vodiky
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J vazba a systém st epeni
J1=J,=J, l J1>>J,= 0, |
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Multiplicita signal

H H H H H
Cl*‘—'*H Br I I } Br
ClH H C H
CH,
H3C—C{-IZ OH /CIJH NH,
CHa{\ HsC~  °CH

U - cviéeni

O—r———T
I—rT



Pocet signall

Informace v 1H spektrech
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Informace v 1H spektrech

Systém Stépeni ‘
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Vym énitelné vodiky
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Vym énitelné vodiky
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ReSeni NMR spektra

Postup

* identifikovat signaly, jejich pocet, pozici a intenzitu

* rozdélit vodiky do skupin

 analyzovat jemne Stépeni, identifikovat jaké skupiny budou vedle sebe

 dokondit identifikaci funkénich skupin s pfihlédnutim k chem. posunum
a dalSim informacim (*3C spektrum, APT/DEPT)

e spojit funkéni skupiny do molekuly

* Znovu overit, zda molekula odpovida spektru



