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A méagneses magrezonacia spektroszkopia (réviden Nz angol Nuclear Magnetic Resonace
kifejezéslol) egyike azon modern kémiai szerkezetvizsgalatisaéreknek, melyek roncsolas nélkiil,
a vizsgalt anyag fizikai tulajdonsagai alapjan legbebepillantast engedni azok kémiai szerkezetébe.
Az NMR készulékben az atommagok nyujtanak felvikitist azoket korilvew elektronok
siiriiségeéél, ami viszont fligg a szomszédos atomokhi@ddié viszonyuktél, a kémiai kotédt Igy az
NMR spektrumokbdl a kémiai kdtésviszonyokra kdvetkthetiink. Megallapithatd, hogy hanyféle és
mennyire arnyékolt atom van a molekulaban, tovabbdy egy atommag kézelében hany darab és

hanyféle szomszédos atom talalhaté.
1. Az NMR jelenség
1.1. A magspinek egyensulyi allapota magneses térben

A moddszer nevében szeréphagnes sz6 arra utal, hogy maga a fizikai jelemséy eés magneses
térben lép fel, ezért a vizsgalando oldatot vagiask mintat egy cseppfolyos héliummalitéitt

nagyon efs szupravezételektromagnes belsejébe juttatjuk.

NMR spektroszkopiaval azok az atommagok vizsgakatdelyekben vagy a protonok, vagy a
neutronok, vagy mindkefjiik szdma pératlan. Ezek az NMR-aktiv magok. Hadk@éh nukleon

szadma paros, az adott izotbp nem vizsgélhaté. Bakraka az, hogy mind a protonok, mind a
neutronok (az elektronokhoz hasonl6an) felesispiiszecskék, és ha paros szammal fordulnila el

magban, akkor ott parokat képezve, éjékinulla. Az ered spin lehet | = 0, 1/2, 1, 3/2, 2, 5/2, stb.

Minden részecske, aminek spinje van, magnesesudipdimentummal is rendelkezik, vagyis ugy
viselkedik, mint egy pici iranyit A kils5 magneses tér hatasara az atommagok magneses
momentumai az irangh6z hasonldéan igyekeznek észak-dél iranyba allnnikrovilagban nik6dos
sajatos szabdalyok azonban megtiltjak, hogy a dgmdypontosan beallhassanak a tér irdnyaba. Ennek

az okai a kovetkeik:
1. A spin (impulzusmomentum) vektorialis mennyiséglymek adott hossza és iranya van.lAz
= Y spirii részecskék hosszd|=74/I [{l +1), mig barmely kil iranyhoz képes z
iranynak nevezzik) csak ugy helyezkedhetnek ely tamy ebbe az iranyba éewvetiletiik

|, =+1/2h lehet. (& =h/2n, ahol h a Planckféle alland6). Ez az iranykényszer a



Heisenbergéle bizonytalansagi elv egyik fontos kdvetkezme&ngz| = 1 spiri atommagok

esetén a lehetséges irdnyok olyanok, Hegy+1, 0, vagy -1% lehet

2. A spin és a magneses momentum vektorok mindig garhasak egymassal. A hosszuk
kozétti viszony az|m| = pI| egyenlettel irhat6 le, ahol (giromagnesesaktor) anyagi

allando. Ertéke mas és mas az elektronra, protaetaronra, és minden mas atommagra (pl.
az | = 1/2 spii *H, *C, N, 'F, #°Si, P stb. magokra). Ezért a kilénbozotop

atommagok kilonbdrzerssséd magneskent viselkednek.

3. A méagneses momentum igyekszik befordulni az észékiyba, de ez magaval forditana a
spin vektort is. Ez azonban az 1. pont szerint @it iranyba allhat be. Igy a magneses

momentum sem allhat be északi iranyba.

E tilalom kovetkeztében, nagyszamu atommagot vizagaazt Ilatjuk, hogy magneses
momentumvektoraik a-tengely koruli kup palastjdn egyenletesen helydak& el. Az igy allo
mikroméagnesek és airanyd kul$ tér kozott igy efhatas 1ép fel, aminek eredményeként a spinek

egyenletes sebességgel korbejarnak a kup palastjgem Ezt a mozgaptecesszidnakevezzik és

o y B .
sebességeét egy Umrmor-frekvenciaval jellemezzikiA .o, 22—) (1. abra).
7l

Ez a sebesség csak a magneses momentumvektor
és a kul§ magneses térB) nagysagatol fugg.
Minél erésebb a kuls tér vagy a magmagnes (

val jellemeztik), a precesszi6 annal nagyobb
sebessédg Modern készilékekben a hidrogén
atommag precesszidjanak sebessége 300 - 1000
MHz kdzott van. Ez a precesszié nagyon hasonlit
a bugocsiga viselkedéséhez, ahol a gravitacio

igyekszik lebillenteni a csigat; amig az forog,

addig nem d el, hanem forgastengelye

1. abra.A feles spiri magok egyensulyi allapota és z-irényL’f(__ L Lz , p
_ ) ] Orbejar6 — precesszalé —mozgast végez.
makroszkopikus magnesezettsége.

Figyelembe kell még vennink egy, a makrovilagbaokattan jelenséget. A mag magneses
momentuma nemcsak sabil északi iranyba allhat be magéatél, hanem déli banis! Furcsanak
tinhet egy olyan iranyit ami a tobbiekkel éppen ellentétesen all be, padimgegforditott irdnyi is
erdmentes allapotban van, csak éppen ezt az allapwtastabilnaknevezzik. Hasonl6 ez egy hegy
tetején all6 kgolydhoz, ami a volgyben |66z hasonldéan fent is kbnnyen egyensulyban tarthaté
(Persze mas a helyzet a hegyoldalord lmstabil golyoval.) A stabil irAnyba mutaté spineladfa-

allapotunak, mig a metastabil iranyl spindkitizallapotinak nevezzik. A két allapot kozétt nagyon



kicsi az energiakilonbség, ami= 1/2 magok eseté®E = 7 B. Fontos észrevenniink, hogy az

energiakulonbség aranyog-aal és a kuls tér efisségévelB-vel is. Vagyis az éisebben magneses
atommagok energiafelhnasadasa nagyobb ugyanabBasreji térben. Masrészt, azésebb kilé tér

minden mag energiafelhasadasat aranyosan novediz Em.Zeemarfelhasadas (2. abra).

EA A pici energiakilonség miatt a molekulak

B hémozgésa is elég energiat szolgaltat ahhoz, hogy

szdmos atommagot atbillentsealfa-allapotbol

bétadllapotba. Igy makroszkopikus mintdban

AE = hv rengetealfa- ésbétaallapoti atommagot talalunk.

WY

Természetesen aétaspini magok magneses

momentumai is egy kup palasta mentén

precesszalnak, mégpedig azlfa-allapotban

a levokkel azonos frekvenciaval.

2. abra. Feles spitt magok Zeeman-felhasadasa
gyengébb és ésebbB térben.

Kllbénbség van azonban affa- és a vele ellentétes irAnpétakapon lew atomok szamaban. Ez a
betoltéttségkilonbség j6 kozelitéssel aranyos aegrgmszintek tavolsdgaval. Az alacsonyabb
energiaju alfa-allapotban kicsivel tébben vannak, mint a forditdbétaklpon. Béar a
népességkiilbnbség nagyon kicsi (a mas magokhostképgy killonbséggel bitél atom esetében is
kisebb, mint 0,01%), mégis mértieAz azonos kupon lévatomi magnesek ereje dsszeadddik és egy
pontosanz-irAnyl makroszkopikus magnesezettség jelenik nigpg.tehat minden anyag, amiben
NMR aktiv mag talalhatd, magnesessé valik &iifsigneses térben és az is marad, amig a minta a
magnesben van. Kivéve a magngéséd mintat, a kuls tér hianydban a spinek mar elhagyhatjak a
kappalastokat, helyette gdmszimmetrikusan szorédmék és erégiik nulla lesz. Az anyag elveszti

magneses tulajdonsagéat.
1.2. Radiofrekvencias gerjesztés hatasa

A vizsgaland6 minta kdzelében helyezzink el egy gidttekercset, melynek tengelyezaranyra
mefleges és a tekercsbe vezessunk rovid ideig olyanuszosan valtozé aramot melynek
frekvencidja megegyezik a precesszalé mdgaknor-frekvencigjaval! E feltételek teljestlése esetén
kulonos dolog torténik. A spinek egy része a vamikaram hatasara kialakug-el jeldlt oszcillald
térbenalfa-bétadllapotot valtanak, mikbzben dsszetorlédnak a kifgiok mentén. A mikroallapotok
O0sszessége Ugy valtozik, minthez-@anyd magnesezettség vektor xairanyl B;-vektor tengelye
kordl lebillenne a-y sikban. Tipikusan 10s elteltével a magnesezettség vektoy-tengely iranyaba

mutat. Ehhez a makroallapothoz olyan mikroallapatozik, melyben a két kip egyforman népestilt



be (nincs eretl zzkomponens) és a vektorok bizonyos meértékig Osgrédiiek azy-tengely

iranyaban. E folyamattal kapcsolatban két megjegytahetink.

1. aradioésugarzas egy részét elnyeli a minta ésas@byabb energiaja-spinek atbillennek
magasabb energidj-allapotba. Ez a radiéfoton rezonacia-abszorpcigde = hv , ahol v

éppen megegyeziklaarmorfrekvenciaval.)

2. a koherens 6sszesOprés utan is a spinek folytati@kessziojukat és ergdk mint egy

makroszkopikus magnes, a2 sikbanLarmor-frekvenciaval korbejar (3. abra).

A radidadd kikapcsolasa utdn a tekercset
rakapcsoljuk egy érzékeny \ire. A drottekercs
elétt forgd makroszkopikus magnes hatasara
nagyon gyengel.armor-frekvenciaval oszcillalo,

véltakozé feszultség jel indukalédik a

tekercsben. Ezt felésitjik, majd digitalizaljuk.
Minden fordulat alatt egy szinuszhullam jele lesz

detektalhatd. A magneses magok tehat jelet

. - , . . adnak.
3. dbra. Az y-iranyba kibillentett magnesezettség és a

hozzatartoz mikroallapotok. A magukra hagyott magok dben oszcillalo jelét

a szakirodalom roviden FID-nek nevezi (Free

Induction Decay — szabad indukcios lecsengés) st néhany masodperc elteltével exponencialis
burkolé gorbék kozt einik. A jel eltinéséért két folyamat is feted. Az egyikben az 6sszesoport
spinek ismét szétszérddnak a kuppalast mentén, anignasik folyamatban &bétaspinek
visszaszokddsnek az energetikailag kelubalfa-allapotba. A folyamat végén a rendszer visszajut a
kiindulasi, egyensulyi allapotba, ahonnan Gjabligdzussal ismét kibikkenthietesz (4. abra)].

z

Sajnos a kicsi betoltéttségkilonbség miatt az

ered makroszkopikus magnes rendkivil gyenge

Nag

jelet szolgaltat. A legjobb ésités mellett is a

detektélt jelhez és sustorgd zaj is jarul. A

detektalt jel j6sagat annak jel/zaj viszonya iga |

(el nagysdga a detektalas elején, osztva jel
4. abra. Az egyesulyi éallapotot precesszzélva kogelit@gdysaga a detektalas vegen, ahol mar csak

méagnesezettség és az altala indukalt fesziilts@gJe). sustorgas mérhét

A fent vazolt mérési modszer nagyémye, hogy a besugarzads - detektalads cikiNsszer

megismételve és a detektalt jeleket 6sszeadvanaggsagaN-szeresére, mig a sustorgas CQE(-

szereséred Igy a jel/zaj viszony\/ﬁ -szereséred Példaul 16-szor megismételve ugyanazt a mérést



a jel/zaj viszony 4-szereséré az egy meérésben elérbetranyhoz képest. E technika alkalmazasaval

szamos érzéketlen, vagy kis koncentraciéju atomatagrérheive valik a jele.

A moédszerben azonban tovabbirgf is rejlik. Nézzik meg példaul a TiGbldat NMR felvételét. A
titAnnak a''Ti izotopja (7,4% gyakorisag) és*di izotdpja (5,4% gyakorisag) is NMR aktiv. 11,7 T
(Tesla) ebs magneses térben asldhi mag 28,195 MHz-el, mig az utébbi mag 28,203 MiHz
precesszal. Ha a mintdt 1Qs-ig 28,200 MHz-es radidhulldmmal sugarozzuk bekorka
frekvenciakdzelség miatt mindkét izotbp magnessegtivektorai bebillennek aztengely iranyaba.
Az adot kikapcsolva, az egyik izotopot tartalmazolekulak ered vektora egy méasodperc alatt
28195000 kort, mig a masik izotopé 28203000 k&z teeg. A két kulonbdzsebességvektor jele
nem meérhet kulon-kilon. Ehelyett a két szinusz hullam matekaatdsszege (szuperpozicidja)

detektalhato, majd digitalizalva szamitogépbenlitato.

Ez a szuperpondlt jel alkalmas matematikdivetettel komponenseire bonthat6. A médszer neve
Fourier-transzformacié, melynek matematikai alapjaifourier 1822-ben vetette meg. A

transzformacio eredménye a spektrum (szinkép), mglgldankban két vonalat tartalmaz. Az egyik
egy 7,4 egység nagysagu vonal 28,195 MHz-nél, émpaslig egy 5,4 nagysagu vonal 28,203 MHz-

nél.

Mobdszerinkkel tehat nagyon révidéidalatt egyszerre gerjeszthetjik az 6sszes kdzehoazo
frekvencigju magfajtat, majd egyszerre detektajukt. Kellb szamua ismétlés utan pedig egyetlen

Fourier transzforméciéval spektrumma alakitjukdtgelet.

2. NMR spektroszképiai szerkezeti paraméterek
2.1. A kémia arnyékolas és kémiai eltolédas

Eddigi targyalasunkban eltekintettink attél, hogyatommagokat mindig kérbeveszik az elektronok.
Méarpedig az elektronok a kiélsnagneses tér hatasara érvénylésbe kezdenek amatagok kordl,

€s ennek az elektronaramlasnak magneses tereAekenztorvény szerint az indukélt aram és
magneses tere olyan iranyd, hogy az gyengitenkegye azét 1étrenozo kil magneses teret. Ennek
kovetkeztében az elektronpaplanba csomagolt atowknagindig gyengébb teret érzékelnek a
csupasz atommagoknal. Ez a jelensé&graiai arnyékolasAz arnyékolas mértéke szigortan ardnyos
a kulsh magneses tér mértékével és annak altalaban mitarészével fejezhétki. Kétszer efsebb

magnesben a kémiai arnyékolas is kétszésedb.

Ha megvaltozik a mag koriB tér efssége, akkor megvaltozik az energiaszidEktavolsaga is és
ezért megvaltozik @E = hv szerint av rezonacia- illetve.armor-frekvencia is. Az arnyékolt mag
frekvencigja eltolédik a spektrumban az arnyékatdibz képest. Ez &émiai eltolodasés a

rezonanciafrekvencia milliomod részének nagysagébedesik. Dupla és magnesben a kémiai

eltolodas is megduplazédik. Mivel a kémiai eltol§ddbszolutHz egységben fligg az alkalmazott



készllék magnesénekisségéil, ezért ez a szamérték nem vihét egyik készilékd egy masikra.
Ezért a gyakorlatban az eltolodas mértékét eldsztiu vizsgalt mag abszolit rezonancia-
frekvencigjaval. Mivel mindkét mennyisag aranyanégnes disségével, igy a magneésseg végll
kiesik. A kapott mennyiség azonban kényelmetlengilskam lenne, ezért megszorozzuk 1 millibval.
Az igy kapott szdmérték most mar az gpmskalan talalhaté (ppm = parts per million — mitliod
rész). Példaul ha egy arnyakolatlan mag frekveact()0,000000 MHz, egy arnyékoté pedig
499,999500 MHz, akkor az eltol6das 500 Hz, ami giéaian

500Hz
50000000Hz

[1000000=1( ppmn).

Tehét egy 500 MHz-es készilékben 1 ppm 500 Hz-médd fmeg, 2 ppm-nek pedig 1000 Hz.
Ugyanennek az anyagnak a jelei egy 300 MHz-es kfidzdn 300 és 600 Hz-re lesznek az
arnyékolatlan magtol. Ezzel definidltuk a ppm skédgségét, de hidnyzik még a 0,0 ppm helyének
megadasa. A fentiek szerint ez az arnyékolatlan eftapdasa lenne, de ez kisérletileg mérhetetlen
(nem tudunk csupasz atommagokat tenni a mitke)s A gyakorlatban nem az arnyékolatlan mag
frekvencigjahoz, hanem egy egyezményesen megwdiiaszfierencia-anyag jeléhez viszonyitunk. Ez
az egyezményes anyag'ld, °C és?°Si spektrumokban a TMS (tetrametil-szilan, SiMeEz a
vegyllet sok szempontbdl éelyds. Illékony folyadék, apolaris oldészerekben @dtiodik, mas
anyagokkal nem reagal, egyetlen jelet ad, ami lcszihtartalom miatt jol elkilénll mas szerves
anyagok'H és*C jeleil, s igy kénnyi megtalaini a spektrumban. A hagyomanyokat kovetve
TMS-nél kevésbbé arnyékolt (nagyobb rezonanciafe&iaji magok) eltolddasat pozitiv, mig a
jobban arnyékolt és ezért kisebb frekvenciajua magolegativ szamokkal jellemezzik. Ez az &n.

skala, aminek a 0 pontja a szamegyenes jobb szatéés a pozitiv delta értékdla balra taldlhatok.
2.2. A kémiai eltolédas szerkezetfliggése.

A kémiai eltolédas meértéke d@en fugg a magot korllvévelektronok hibridallapotatol, a

,,,,,

befolyasol6 finomabb hatasoktdl. Altalaban, a sz#dsk csak 2-3 kémiai kotésen keresztiil hatnak a
detektalt mag kémiai eltolodasara. &ént nézzilk a szén hibridallapotanak hatas&tapektrumra.
A TMS-jelé®l

0,0-1,5 ppm-re'H mag sp szénhez kétve, ami mellett’sgzén talalhato.
1,5-2,5 ppm-re*H mag sp szénhez kétve, ami mellett’sgzén talalhato..
2,5-4,5 ppm-re'H mag sp szénhez kotve, ami mellett heteroatom talalhato.
4,5-6,5 ppm-re'H mag sp szénhez kétve.

6,5-8,0 ppm-re'H mag aromas diyn.



Az aromas gfirikhdz kapcsolddo hidrogének nemvart nagy kémial@ltsdért az aromasigyiben

induk&lodo kéraramok a felidek, melyek magneses tere @y kivil hozzaadodik a kitigérhez.

Nagyon eltés elektronrendszerek esetén igen nagy lehet a k@tdddasokban a kilénbség. Mig a
hidrogén spektrum maximum 20 ppm széles, addiiCaspektrum 250 ppm-es tartomany, a még

véaltozatosabb kotésviszonyokat mutitd spektruma tébb, mint 600 ppm-es.

Nagyon fontos tényéza szomszédos atomok elektronegativitdsa. A ndvelzdmd és nagysagu
nagy elektronegativitasi szomszéd csokkenti a &lzsgag korili elektrorigiiséget és ezzel noveli a

kémiai eltol6dast.

Pl. az'H NMR eltolédas a névekvszamu elektronvonzo6 klératommal egyi@ €H, (0,23 ppm),
CHsCI (3,05 ppm), CELCI, (5,30 ppm), CHGI(7,26 ppm).

Ezzel szemben, a kis elektronegativitasu fémek fiékrusukkal kilondsen nagy arnyékolast
okozhatnak (Id. TMS 0,0 ppm, Me-Li (-1,74 ppm)).

Gyakorlati szempontbdl fontos, hogy a kémiai elddist befolydsold szerkezeti paraméterek a
hidrogén- és szénspektrumokban hasonl6é irdnybanakatde a szén spektrumban nagyobb
mértékiek. P1.3C NMR eltolédasok: CkCl, (53,48 ppm), CHGI(77,22 ppm). CGI(96,09 ppm).

A spektrumfejtésben nagy szerepe van a molekul&knsetridjanak, hiszen ha két vagy tébb
atommag koril szimmetria okok miatt azonos az sbeldiriiség, akkor azonos eltolédasu jeleket
adnak. llyenkor a spektrum kilondsen egyszdréldaul a TMS négy metil-szene, illetve 12
hidrogénje ekvivalens egymassal és csak egy-egy @lnak. Az etanol hidrogén spektruméban

harom jelcsoport talalhato 1:2:3 intenzitasaranayaDH, CH és CH csoportoknak megfelén (5.

A kémia eltolddas nagy teljesitmény
szamitogépekkel mar elég jol szamit-
JUbL hatd, de a gyakorlatban a spektrosz-

120 ppm kopiai szerkezetmeghatarozas ma is

abra).

leginkdbb az ismert molekuldk
szerkezeti részleteinek és spektrumai-

JL nak 0Osszehasonlitasan, és az 6ébb

: : : : : : : : levonhaté kvalitativ szabalyokon
4.5 4.0 35 3.0 25 2.0 15 1.0 ppm

jgf jgf alapul. Az 06sszehasonlitdsokhoz
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5. &bra. Az etil-alkohol 1H NMR spektruma. OH (5,27 ppminsuilett) i ; ] . )
CH, (3.66 ppm kvartett), CiH(1,19 ppm, triplett) konyvtarak is rendelkezésre allnak.

nyomtatott és online spektrum-



2.3. Skalaris csatolas és multiplett felhasadas

Mar a nagyon egyszerszerves anyagok proton-NMR spektrumaban is megftigy, hogy a
spektrumvonalak szama sokkal nagyobb a molekuldkfdtifiorduld hidrogének szamanal.
Ugyanakkor, a vonalak jellegzetes intenzitasargjejcsoportokat alkotnak, melyekben a vonalak
tavolsdga nem fligg a mérésben alkalmazottkiiggneses tér &ségéil. Ez a multiplett felhasadas

jelensége, melynek oka a molekuldbardlatommagok skalaris csatolasa.

A skaléris csatolas a kovetkd@ppen magyaradzhat6. Egy atommag NMR atmenetéakkeincigja a
mag altal érzett magneses téfsmégével aranyos. Ez a tér azonban nem egyezilarkélg magnes
térrel, hiszen azt az atommagot korukve@lektronok gyengitik (Id. kémiai arnyékolas). Ugsskor,
ha a jelet ad@ atom kozelében egy madik | = 1/2 spiri atommag is talalhato, akkor az is a kils
térrel megegyez(a), vagy ellentétess) irdnyban orientalodik és lokdlis teret kelt, medy a kémiai
kotésben résztvévelektronokon keresztlil a molekulabandédvolabbi atommagokra is hat. Igy a
példankban szerapmolekulak egy részében ez a tavolhato ték arag jelének frekvenciajat noveli,
masik részikben pedig cstkkenti. Azt is mondhatjubgy kétspin-izomerjeleit mérjuk. IgyB
hatasara azA mag jele ketire — dubletté — hasad. A két vonal eltidvolodasbenes fizikai
mennyiséget csatolasi allandonak nevezZikel jeldljok, és Hz-ben mérjuk. Az aldbbi egysrer
esetekbend leolvashaté a szomszédos multiplett-vonalak tégébol. Bonyolultabb molekulakban

az ilyen fajta grafikus leolvasds mar nem mindhielséges.

Az A ésB magmagnesek kdlcsonhatasa szimmetrikus, azaz gimehinasitja felB magaz A jelét, A

is annyi Hz-el hasitja fa jelét. B is dublettet ad (6. 4bra)].

10 Hz 10 Hz
- -

I " I " I " I " I " I " I " I " I " I
44 42 40 38 36 34 32 30 28 ppm

A B
6. abra. AB spinrendszer NMR spektrurda= 10 Hz-es csatolassal.
Ha a molekuldban két olyaB atom is van (CH-CH fragmens), melyekA maggal tokéletesen
megegyeé elektronszerkezettel kapcsolédnak, aBalz szimmetrikusak, akkoA mag felhasadasa
még dsszetettebb lesz. A molekuldk egy részébedkdiB maga-iranyu és éppen kétszebsebben
valtoztatjak meg a lokdlis teréthelyén, mintha csak edd/atom lenne. Ebben a molekulaban a vonal
kétszer jobban tavolodik el. A molekuldk mésik s kéiB-allapotiB atom lesz, ami ellenkéz

iranyd, és ismét kétszeres vonaleltolodast okoge¥étil lesznek olyan molekuldk, melyekben az



egyik B-atom a-, a masik#-allapotban lesz, vagy éppen forditva, ad @satom lesz5- mig a masik
a-allapotu. Ez utébbi két esetben az és S-allapotok magneses hatdsai egymast kompenzaljak és
ekkor a spektrumvonal helye nem tolodik el. Végldram spektrumvonalat latunk 1:2:1
intenzitasarannyal, ami triplettnek felel meg. A Bémag arnyékoldsa egyforma, igy a spektrumban

ugyanott jelennek meg. Ugyanakkor mindégik jelét azA mag dublettre hasitja fel.

Harom szimmetrikusB mag esetén (CH-GH a spin-izomer molekuldk szdma mar nyolc
(q:0203 Q10063 a1003 L1003 B:303 L1083 a:1885 B:5L65). Ezen izomerek kézil a masodikban,
harmadikban és negyedikberB& ered hatdsa egyforma, ezért egyetlen hdromszoros itdsiz
vonalat adnak. Hasonldéan az 6todika hetedikig terjedl spin-izomerek is egyetlen hdromszoros
intenzitasu jelet adnak. Osszességéheanag jele egy 1:3:3:1 aranyl kvartettre hasad magok
jele még mindig dublett, hiszen a szomszéflasaka- vagy f-allapotu lehet. Fontos szabaly, hogy

az azonos kémiai eltol6dast magok soha nem haggtj@gymast multipletté (7. abra).

1:3:3:1

| )

T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
44 43 42 41 40 39 38 37 36 35 34 33 32 31 30 29 28 27 ppm

A B
7. &bra. AX3 spinrendszer kvartett és dublett jelei.

Az eddig targyalt 1, 1:1, 1:2:1 és 1:3:3:1 intefigitranyok mar sejtetik, hogy a matematikabol ismert

Pascatharomszdg irja le a feles spimultiplettek intenzitdsaranyat.

Ha A maghoz két kilonb@z arnyékoltsaguB és C

ﬁ magok csatolédnak (CE®-CCIH*-CH Br,), akkor
azok eltéd Jng, €s Jac csatolasi allandokkal

Iac Iac
jellemezhetk. llyenkor A jele egyszedss tavolsagu
‘ ‘ ‘ ‘ dublettre hasad, melynek minkét vonala tovabki
tavolsagl dublett felnasadast szenved. Osszesen nég
A 1:1:1:1  intenzitasardnya jelet kapunk. Ez a

8. 4bra. ABC spinrendszer dublett - dublett "multiplettek multiplettje” elv bonyolultabb csatdok

felnasadast mutaté része. esetén is ugyanigy hasznalhaté (8. 4bra).

Nemcsak az 1/2 spirmagok csatolédnak. Példaul,laz 1 spirii deutérium (lehetséges allapotail

és y) a szomszédos mag jelét harom, 1:1:1 aranyu \ersitja. llyen triplett lathatd a deutero-



kloroform (CDCE) **C NMR spektrumaban. Ezt az anyagot gyakran has#n&lpolaros NMR
oldészerként, mert igy az oldoészer nem tud jelet adproton-spektrumban, ahol az oldott anyag
gyenge jeleit kell detektalnunk. Polaris oldészatk& nehézviz (ED) is hasznalatosN darab
szimmetrikus,l spini magk = 2 N I+1 vonalra hasitja fel a csatol6 partner jelét. i§y kapott
multiplett vonalainak intenzitdsaranya azonban csakl=1/2 esetén jellemezlteta Pascal-

haromszoggel!

Lathatjuk, hogy a skalar csatolas nagyon fontodNBWR-ben, mert az atomi szomszédsagokroél és
kotésviszonyokrodl is informaciot nyujt. Sajnos aamnaok kdzotti kotések szaméanak novekedésével a
csatolds gyengil, a felhasadds mértéke pedig csokBgenge csatolas esetén pedig mar nem
tudhatjuk, hogy a vonalak szingulettek vagy kodeblettek-e. Gyakorlatban az egy-kotéses csatolas
er6s (100-200 Hz-es), a két-harom kotéses csatolastk 12z kozottiek és mérhigk. A négy- és
tobb-kotéses csatolasok mar csak bizonyos (tipikukanjugélt ketiskotéses vegyuletekben)

okoznak mérhétfelhasadast.

A csatolasi allandd nemcsak a kotések szamatél,ade

kotésben résztvév elektronok térbeli elrendédésédl is

71 erssen flgg. A haromkotéses csatolasokban akkor a
6 -

5 legnagyobb a csatolasi allandé, ha a harom kotgsitpan

4

3| €s transzpozicidban taldlhat6. Kisebb a csatolds a sikbeli

ciszpozicio esetén. Végezetibeen lecsokken a csatolas, ha

0w % s 180 odl a négy atom nincs egy sikbaga(chepozicid). Ennek a
9. abra. A csatolasi allanddJj torziés tapasztalatnak az altalanositasa az Kerplusdsszefligges,
sz0gbl (©) valo figgese Karplus szerint. mely lehetséget nyljt a sztereocizomerek NMR-el toétén

megkulonboztetésére (9. abra).
3. Kitekintés

A modszer fent vazolt pulzus-Fourier elve utat otyita tobb pulzusos, és tébb mag gerjesztésén
alapulé mérési modszerskézainakkidolgozasanak, melyekkel mas és mas informaaphhtunk a
molekulék szerkezetélr Igy az NMR napjainkban nélkulozhetetlen szerkezegalati médszer a
kémiaban, biokémiaban és anyagtudomanyban. Tovisrewe pedig MRI (magnetic resonance

imaging) néven bevonult az orvosdiagnosztikaba is.
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