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v'Nuklearna magnetska rezonancija (NMR)

Tipovi: 1H i 13C (promatrat cemo protone i
jezgre ugljika)
Nuklearni spin i rezonancija:

o 1946.g. — poceci upoznavanja fenomena NMR
(Pauli)

a 1970-tih — FOURIER-transformacijski NMR

NMR podrazumijeva apsorpciju energije u podrucju
radio-valova (102-10°m)

tdCL |.‘ 12111
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4 Fizikalni principt

(J Vrtnju nabijene jezgre, koja
inducira magnetski moment, mozemo
usporediti s elektricnom

strujom u Zici savinutoj u petlju, koja
takoder stvara magnetsko polje kao
Sto je poznato iz klasicne fizike.

Spin je karakteriziran kvantnim
brojem ukupnog spina jezgre I. Jezgre
koje rotiraju i imaju kvantni broj spina
jezgre razli¢it od nule, ponasaju se
kao mali magneti, tj. magnetni dipoli.

Vrtnja nabijene jezgre (1H)
inducira magnetski dipol.

ISKORIC_MolekulskaSpektroskopija



IIIIIIIIII

Jezgra se giba i rotacijom se ponasa kao mali
magnet. Usmjerava se u sve smjerove.

Jezgra se u magnetskom polju usmjerava ovisno
0 magnetskom broju

Spinski broj I za 1H i 13C iznosi 2, dakle obje
jezgre imaju dvije orijentacije u magnetskom
polju: u istom smjeru i suprotno (na visem
energijskom nivou) od magnetskog polja

I jezgre 1°N, 19F i 2P imaju isti spinski broj
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v’ Prikaz dipola bez () i uz prisutnost ()
magnetskog polja

AP | ] |1
§ o f o
¢/ ~—~ v v
A T T A T ,I\
bez magnetskog polja primijenjeno magnetsko polje B,

(a) (b)

Apsorpcijom energije od strane jezgre dobivamo drukdiju raspodjelu
dipola. Razlika u energiji proporcionalna je jakosti magnetskog polja.
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v Mehanizam apsorpcije (rezonancije)

o Proces nuklearne magnetske rezonancije: do apsorpcije dolazi kada se oscilirajuca
elektricna komponenta ulaznog zracenja izjednaci s frekvencijom elektrichog polja
generiranog vrtnjom jezgre (v = w). Ukoliko imamo ovakve uvjete govorimo o
REZONANCIJI - jezgra je u rezonanciji s dolaznim elektromagnetskim valom.

co——

w = 60 MHz
|
l apsorpcija se dogada
y = 60 MHz ; psorpel] 9
hv
\/\/\/\/\ | E>
+§ 1
hvy = hw T2
|
/ |
|
I

B, 14,100 gauss
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v'I1H rezonancijske frekvencije kod raznih magnetskih
polja

frekvencija (MHz) Polje (Tesla)

60 1,4
90 2,1

100 2,35

200 4,7

250 5,9

270 6,3

360 8,46

600 14,1

900 21,1

1000 23,5
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v NMR-om moZemo pratiti:

1. NUKLEARNU APSORPCIJU — razliku apsorbiranih energija (Ta
metoda se naziva 1t METODA KONTINUIRANOG VALA ili CW

NMR; potrebno je oko 30 mg uzorka)

2. NUKLEARNU INDUKCIJU (RELAKSACIJSKI EFEKT) —na
osnovu zracene energije, dovoljan je uzorak od nekoliko mg (tzv.

FT NMR)
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Nuklearna apsorpcija i nuklearna indukcija

v  NUKLEARNA APSORPCIJA — narine se izvana radiofrekventna
energija, a jezgra apsorbira onu frekvenciju koja je potrebna za
rezonanciju odnosno apsorpciju 1 taj se fenomen razlike apsorbirane
energije mjert; Drugim rijecima, mijenjajuct vanjsku frekvenciju, jezgra
¢e apsorbirati tocno onu energiju koja je pogodna 1 doci ¢e do naglog
skoka u energiji

v NUKLEARNA INDUKCIJA — pobudimo jezgru
RADIOFREKVENTNIM PULSOM, jczgra apsorbira
frekvenciju, dolazi do rezonancije, a zatim jezgra relaksira (povrat u
nizi energijski nivo) 1 taj fenomen se mjert, koriste¢t Fourier-ove

transformacije
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Radiofrekventni puls (koji obubvacia polje puno frekvencija)
pobuduge ne samo 1 jeoru pea sve jezgre istovremeno, koje u tom
podruciu dolaze u rezonancijn!

Rezonancija

o Rezonancija odgovara odredenom energijskom
podrucju jezgre

o Pogodno je sto svaka jezgra ovisno 0 svo0joj
kemijskoj OKOLINI ima razliCitu energiju rezonancije,
odnosno kao rezultat se javljaju signali razliCitin
frekvencija

Vrijeme AKUMULACIJE - sakupljanje
podataka
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= Nuklearna indukcija - Pulsni Fourier Transform FT
NMR instrument

Istovremeno emitiranje razlicitih

frekvencija elektromagnetnog zracenja

naziva se free-induction decay (FID) signal
ili time-domain signal

Pomoc¢u matematicke metode FOURIER
TRANSFORM, signal se iz vremenske
prevodi u domenu frekvencije

S

vrijeme
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v'Mjerenje spektra
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IH i 13C NMR spektre mjerimo u otapalu bez vodika ili u
takvom otapalu gdje je vodik u obliku koji se ne registrira
(CCl,, CDCl;, D,O, C,Ds;, DMSO-dg)

Za 13C NMR potrebna je osjetljivija detekcija, jer je
koncentracija koja je za 'H NMR dovoljna, ovdje premala
Bitno je da se kod snimanja NMR spektara ne trosi uzorak,
Samo ga otapamo

Otapala imaju frekvenciju rezonancije u sasvim drugom
podrucju od onog gdje mjerimo pikove
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STANDARD je TMS ( tetrametilsilan), nije toksiCan,
jeftin, inertan, ima samo jedan signal, pogodan i za H i
13C NMR

Do rezonancije dolazi kod neke ekstremno visoke
frekvencije (gdje vecina spojeva ne rezonira)

e
H3C_/Si\
HsC
0 TMS je hlapiva tekucina niskog vrelista, te nakon

snimanja uzorak lako prevedemo u Cistu formu.

0 Svih 12 vodikovih atoma su potpuno identicni i zato je
dobro da tada male kolicine TMS-a daju veliki odaziv u
spektru

CHg
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Da bi mogli koristiti iste raspone za razliCite instrumente,
kemI]SkI pomak izrazava se u ppm jedinicama (to je brOJ
koji ne ovisi 0 polju)

= Kemijski pomak, koji mjeri poziciju signala, bit Ce isti bez
obzira na instrument, sto je onda olaksavajuca okolnost
kod usporedivanja spektara

= U podrucju od 0-10 ppm registriramo sve vodike, a u
intervalu 0-200 ppm sve ugljike (za iste molekule
razmaci su puno veci za 13C nego za H jezgru)

ISKORIC_MolekulskaSpektroskopija



I<€m1] ski pomak ?{ Eraieningand Technolosy GGG
Kemijski pomak jezgre odrazava njenu elektronsku
okolinu on je, dakle, funkcija elektronske gustoce
oko jezgre

Kemijski pomak je posljedica Cinjenice da na jezgre, ne
df;eluje samo magnetsko olﬂ'e B,, Koje se primjenjuje u
eksperimentu, vec individualno magnetsko polje B, koje
je posljedica superpozicije polja B, i lokalnog
magnetskog polja, B,.4, Induciranog gibanjem elektrona
oko jezgre suprotnog smjera od B,,.

Stoga je kemijski pomak osjetljiv na konfiguracijska i
konformacijska obiljezja molekule!

NEZASJENJENO PODRUCJE (nisko polje, visoke
frekvencije)

ZASJENJENO PODRUCJE (visoko polje, niske
frekvencije)
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v Intenzitet NMR signala 1 integracija

Integral povrsSine signala u protonskom spektru
proporcionalan je BROJU PROTONA

U 13C NMR spektru su pikovi tocni i ostri, NEMA
INTEGRACIJE
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Protonska nuklearna
magnetska rezonancija

(‘H NMR)
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= IH NMR spektar 1,4-dimetilbenzena

79
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v Odredivanje omjera integrala za benzil-acetat

500 400 300 200

m CHZOCCH3:
55.5 Div.
Jl RS
L JL L H jr )
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‘.’ University of Zagreb

Faculty of Chemical
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v’ Integrirani spektar benzil-acetata snimljen na 300 MHz

FT NMR (

O

I
@—CHZOCCH;;

—INTEGRAL
(6]
[s¢]
3
- ?C
1~
i
()]
w
w
(o]
N
[(o]

‘.’ University of Zagreb
' ‘ Faculty of Chemical g 1%

ISKORIC_MolekulskaSpektroskopija Engineering and Technology e
FKITMCMXIX




v Utjecaj struje elektrona na kemijski pomak

Ukoliko je struja _>," Zaklanjanje u
elektrona odsutna, i\ viSe polje strujom
signal bi se mogao 1\ elektrona
ovdje pojaviti ,’ “
= o 4 mm
Vise polje

Nize polje

‘. ’ lL:*Iniv]ﬂHi lg((:)}l‘ }’_:lgrcll:)

ill:'l! L)" O_ . 'IEnll'L“é'l a |: .
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aDokaz delokalizacije elektrona u

aromatskim spojevima

Ukoliko je benzen smjesten u jako magnetsko polje —
Inducira se struja n-elektronskog prstena suprotna
magnetskom polju (“pravilo desne ruke”)

0 Pod tim utjecajem protoni benzena su veoma “deshielded” —
nezaklonjeni, nezasjenjeni, odnosno u nizem polju (njihov
signal je singlet na o 7.27)

Opcenito su protoni na rubovima aromatskih spojeva
jako “deshielded” (nezaklonjeni)

0 “Deshielding” (otklanjanje) ovih protona je fizikalni dokaz za
aromati¢nost
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Induktivni efekt na rezonanciju - podrazumijeva utjecaj
elektronegativnosti atoma (O, X)

Ukoliko u molekuli imamo prisutan atom kisika koji ce
elektrone privuci sebi, susjedne 1H i 13C jezgre ostat ce
nezasjenjene i njihovi signali pomicat ¢e se prema nizem
polju, odnosno nezasjenjenom podrucju i to tim vise sto
je utjecaj elektronegativhog atoma izrazeniji

Ukoliko je u molekuli prisutan veci broj
elektronegativnijih atoma, pomak u nize polje se
povecava (pojacava)
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v’ Rezonancijski (mezomerni) efekt

Rezonancijski (mezomerni) efekt dolazi do izrazaja kod
nezasicenih spojeva
Primjer: mezomerni efekt — pojacano zasjenjenje u
polozaju «, a narocito B o

O

H (P—CHQ,
Istovremeno je prisutan i induktivni efekt u o polozaju

(odvlacCenje elektrona od strane aldehidne skupine)
U kombinaciji efekata odredujemo koji bi bio primarni
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Anizotropija je osobina tijela da imaju drugacija fizikalna svojstva u
svim smjerovima, pa ni efekt kroz prostor nije isti po smjerovima

NEZASJENJENI
H H—  vobic
H ZASJENJENI VODIK

~c=0 H H
@

VOdIk je u istoj ravnini kao i karbonilna skupina, odnosno dvostruka veza, te nije zasjenjen”
(~ 10 ppm). Induktivni efekt kisika joS viSe doprinosi pomaku u nize polje — DUPLI EFEKT!

"Ukoliko u nekoj sli¢noj strukturi vodik ne bi bio u ravnini s dvostrukom vezom, bio bi zasjenjeniji.
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Circulating 7 electrons

Secondary magnetic field
[ generated by circulating «

electrons deshields aromatic
protons

v Okolina H jezgre
ovisi g elektronskoj
gu5t0C|, Jer |ba nJe FIGURE 3.21 Diamagnetic anisotropy in benzene.
elektrona takoder
proizvodi nekakvo
magnetsko polje koje

IH osjeca!

FIGURE 3.22 Diamagnetic anisotropy in acetylene.
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Anizotropija u acetilenu
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Circulating = electrons

Secondary magnetic field
generated by circulating =
electrons deshields aromatic
protons

‘.’ University of Zagreb
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‘ Engineering and Technology
8 s iy
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oy = -2,99 ppm

Anizotropija u [18]anulenu



v'Na benzenskoj jezgri do rezonancije dolazi u

nezasjenjenom podrucju (nizem polju).

Protont osjecaju vanjsko magnetsko polje u istom smjeru
kao 1 struju elektrona, te je time potrebno manje energije
za rezonanciju, odnosno potrebno je nize polje. Tada

govorimo o nezasjenjenim protonskim jezgrama.

PRIMIJENJENO

MAGNETSKO POLJE B,

/ INDUCIRANO MAGNETSKO POLJE

77 2

F e “\. _ PROTONI SU NEZASJENJENI
I// P \\s\ X INDUCIRANIM MAGN. POLJEM
/ N \
V| 7>l ,27S( | | GIBANJE 1 ELEKTRONA
\ ¥ | 2 \/// (struja prstena)
\\\ II . 'I //,( k7
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= Vodici acetilena zaklonjeni su i u NMR spektru
pokazuju pikove na nizim vrijednostima kemijskog
pomaka o/ ppm

/’ ——————————————————— \\
/ \
/ \
[ |
\ /
\ /

\\ //

B, H—C —T]
0 /"< 4‘\

7 N\
/ \
/ \
| |
\ /
\ 7 4

i e s e n e s e e oy ’/
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~ —1.0 ppm
Shielded FKITMCMXIX
/ .
CH2 CHZ CHZ
H
CH, CH,
~2.0 ppm Ring current H H
(18 7 electrons)
Ring current (6 7 electrons) H H
Inner hydrogens ~ —1.8 ppm
Outer hydrogens ~ 8.9 ppPM
H
1 COOH
!
' CH
i ! ~ —0.5ppm——=2 5 CH,
/ ~c— \ Shielded
CH, ‘ CH,

\ a /
CH; CH,
—1.4 ppm

Ring current (10 7 electrons)
Ring current (6 7 electrons)

O Kako bi do$lo do rezonancije, a proton je okruzen elektronima, izvana se mora narinuti JACE
MAGNETSKO POLIJE — jezgra je zasjenjena, odnosno u viSem polju
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= Udio s karaktera veze utjeCe
na zasjenjenost jezgre

sps
Sp?

SP

= Gruba procje

V

RASTE NEZASJENJENOST

Primjer: ALKEN

Oy = 5,28 ppm
oc = 123,3 ppm
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v Intermolekularni utjecajl

Postavlja se pitanje, gdje ¢e doci do rezonancije ako postOJl
mogucnost stvaranja vodikove veze u promatranom spoju?

CHg—CH,—O=H )

Q Kiseli vodik, mogucnost stvaranja vodikove veze i dodatni
induktivni efekt kisika (koji pomice signal u nize polje).

QO Obzirom na ova dva efekta, vodik zapravo mijenja mjesto izmedu
dva kisika.

0 Obzirom da je vodik privuCen na kisik druge molekule, signal c¢e biti
Sirok, ovisno o jakosti vodikove veze.

0 | kod karboksilnih kiselina postoji mogucnost jakih vodikovih veza,
pa ovarira od 9-15 ppm.

Primjer:
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Intermolekularni utjecaji

a Detekcija kiselog vodika

Doda se kap-dvije deuterirane vode (D,0) u uzorak za NMR,
izmucka se, te ukoliko u molekuli uzorka postoji kiseli vodik
doci ¢e do zamjene za deuterij

0 U NMR spektru nema vise signala jer je nestala rezonancija!

v Temperatura

Sto je temperatura pri kojoj se NMR snima viga, tada
hidroksilna i amino skupina rezoniraju kod viseg polja
(doslo je do kidanja intermolekularnih vodikovih veza)
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0 NEZASJENJENO PODRUCIE (nisko polje, visoke frekvencije)
0 ZASJENJENO PODRUCIE (visoko polje, niske frekvencije)
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Kemijski ekvivalentni | neekvivalentni protoni

Kako bi predvidjeli broj signala u NMR spektru potrebno je
utvrditi koliko je protona u istom okruzenju

Kemijski ekvivalentni protoni imaju identichu kemijsku okolinu
| dat ce u NMR spektru samo jedan signal

v Homotopni vodici

Kemijski ekvivalentni odnosno homotopni vodici su oni koji
zamjenom s nekom drugom skupinom daju identiCni spoj

(@) H /CH3 (b) H CH,Cl Cl CH,
C=C [ zamjena H s Cl > U= & =
/ X 4 % 7 \
(@) H CH; () H CH; H CH,
3-klor-2-metilpropen 1-klor-2-metilpropen
‘.’ University of Zagreb

Faculty of Chemical
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o Enantiotopni | dijastereotopni vodikovi atomi

Ukoliko se zamjenom dva vodika dobiju enantiomeri,
kazemo da se radi o enantiotopnim vodicima

0 U odsutnosti utjecaja kiralnosti, enantiotopni vodici imaju isti
kemijski pomak i javljaju se kao jedan signal

Br Br Br
Hx(-:AH replacement . Hk(_j‘Q Q\éAH
| of each H | |

by some
CH, ool CH, CH,
ENANTIOMERI

Dijastereotopni vodici daju razliCite kemijske pomake i
razliCite signale

Cl\ /H Cl\ /Q Cl\ /H
C—C replacement . C—C n C—C
a X by Q L N / N
H H oH H H Q
DIJASTEREOMERI

‘.’ University of Zagreb

Faculty of Chemical
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Spin-spin sprege. Pravilo (/14+1). Homonuklearna interakcija (*H-1H)
Q Svaki razliciti tip protona “osjec¢a” broj ekvivalentnih protona (1)

na susjednom (-im) ugljiku (-ima), odnosno spinove, te se uslijed toga
njegov rezonancijski signal cijepa na (n7+1) komponentu

‘ Utjecaj susjednih jezgara 3P

l 1 1 | I 1 1 l 1 | | l L l l 1 L L l 1 l 1 1 1 | 1 1 1 | 1 1 1 1 | 1 L 1 1 I 1 1 1 1 1 l 1 1 1 1 L 1
1000 ' i 833
500 400 300 200 0 CPS]
2?0 | e
100 i Integral= 2
50

Cl—('j‘Cl |
Cl

~ Integral = 1 119

1,1,2-trikloretan
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= Stvarni kemijski pomak je u sredistu simetricnog multipleta

Ekvivalentni protoni
ponasaju se kao skupina

Dva susjedna vodika daju triplet Jedan susjedni vodik daje dublet
(n+1=3) (integral = 1) (n+1=2) (integral = 2)

‘.’ University of Zagreb

Faculty of Chemical 2
‘ ‘ Engineering and Technology %
5
L
FKITMCMXIX
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H (lj clf I
M H H

Tri ekvivalentna susjedna vodika daju kvartet Dva susjedna vodika daju triplet

(n+1=4) (integral = 2) (n+1=3) (integral = 3)
150500 HHH 400+ a0 i 200 HHH 1100 | ‘ocf;)s
2?0 . i ! i , .
100
50
- CH3CHyl Integral = 3

Protonski NMR spektar snimljen na 60 MHz

_Integral =2
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|
C

H NO?_ NO:

Jedan susjedni vodik daje dublet  Sest ekvivalentnih susjednih vodika daju septet
(n+1=2) (integral = 6) (n+1=7) (integral = 1)

L Il | 1 | ! | | 1 | 1
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v' Neke prepoznatljive spin-spin sprege R Universiy of 7agreb
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‘ Porijeklo spin-spin sprege  w =i G

FEITMCMXIX

= Protoni A i B se medusobno cijepaju zahvaljujuci
postojanju dva spinska stanja (u smjeru i suprotno
smjeru magnetskog polja).

Hy Hy
Cl —$ —(lj—OCH3

Cl OCH;

= Magnetski ekvivalentni protoni

¥ = kemijski pomak protona A se medusobno ne cijepaju.
(zaklonjeni-kada proton B ima
spin suprotan smjeru magn.

polja)

\ = kemijski pomak protona A (u
odsutnosti protona B)

®m kemijski pomak protona A
(nezaklonjeni-kada proton B
ima spin u smjeru magn. polja)
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I n a S u I n a — Faculty of Chemica Ginanimpminans
3 2 qd ‘ Engineering and Technology  \GXiiiki.
CMXIX =

|H| | |

o - 3.20 1.83

.— Cijepanje mg’rilenskih protona |
u prisutnosti susjedne metilne skupine

|
N

1*: n: T&%ﬁ?ﬁ\;‘;g&s;;r;je spinova

. .
T = Spin T3

L. — = ; 1
+3 T3 2 2 ‘ = gpih —
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v Cyepanje metilnih protona u prisutnostt
susjedne metilenske skupine

| |
ol

3

Ukupni spin:  +1 0 -1

Razmak izmedu linija u multipletu odgovara konstanti sprege.

Kada se skupina magnetski ekvivalentnih protona s viSe skupina protona cijepa
njegov je signal multiplet-multipleta. Npr. ukoliko se proton spreze s dva razliita
protona cijepat ¢e se sprezanjem s jednim od ta dva protona u dublet i zatim Ce se
svaka komponenta dubleta s drugim protonom cijepati u simetriéni multiplet od 4
linije (dublet-dubleta).

Sprezanja izmedu protona s identi€nim kemijskim pomacima se ne vide u NMR
spektrimal

"’ University of Zagreb

Faculty of Chemical 2l
‘ ‘ Engineering and Technology g
FKITMCMXIX
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‘ v’ Konstanta sprege ( ] [Hz]; primjer etilne

° .’ University of Zagreb .
‘ Faculty of Chemical hr
S l I pl I l e “ Engineering and Technology

FRITMCMXIX

- Pascal-ov trokut

d o o J o J
Konstanta sprege S B
mjerena u Hz
ANR |
i e e
3'J P 2J |
: |
Kemijski pomak je —=__ ;5 < > 5B
sredina signala Razlika u kemijskom pomaku

*Konstanta sprege je mjera koliko je jaki utjecaj susjednih skupina (atoma) na jezgru.
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v Bez obzira na jacinu narinutog vanjskog polja, konstanta sprege
izmedu protona metilne i metilenske skupine je J= 7,5 Hz u oba

spektra!

J =75Hz
60 MHz
= 7.5 Hz
AJUu
<
183 Hz <
110 Hz
J =7.5Hz
J = 7.5 Hz
;MA o
H 305 Hz L
! 183 Hz

‘.’ University of Zagreb
Fac

ulty ol Chemical
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- T $amih?’ ' Y i
/ _jlfekt ukosenlh multlpleta “ Engi:‘léer;gand'I';_-lclmolog:.' %
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= Moze nekad posluziti za
povezivanje multipleta koji se
medusobno sprezu

172 3 1 2
—(IZH—CHZ—

“Nakrivljeni” (“ukoseni”) multipleti

J=T7 Hz J=S5SHz J=THZ J=5 Hz

! I I I
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‘ QUsporedba NMR spektara 1-nitropropana pri
slabijo; () 1 vecoj (b) jakostt polja
(a)

CH3— CHZ— CHZ— NOZ
= Konstante sprega i

kemijski pomaci
ostaju isti JJ l
promjenom polja A A ‘
U

= Sprege su pri vecoj
jakosti magn. polja (b)
“zbijene”
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. University of Zagreb

‘ v'Primjer 1 (vicinalne konstante sprega:ew &, G

0 < ]Vic <1h 3]) > 20 HZ) o

/
| )
Cl—C—CH—Cl
Cl TMS
(b)
1H

o i
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0 Ukoliko se dva susjedna protona H,, sprezu s H,, postoje Cetiri
kombinacije magnetskih momenata za dva H, protona

a Dvije kombinacije ne utjeCu na vrijednost kemijskog pomaka
0 H, se spreze u triplet s omjerom povrsina signala od 1:2:1

Hb Ha Ha
| I
ILI | (signal in the absence
b or of protons Hp)
H, H, H, T
I I I >
—L—0—C— A I AN
I N | ™
| I I
| | | (Protons H,
| | . split the signal
| N ' | intoa1:2:1
(possible magnetic | ‘ | triplet.)
orientations of k7, J 5= Pt
protons Hy) =2 =2 &=
S
Applied field, By >

‘.’ University of Zagreb

Faculty of Chemical
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v’ Prim jer 2 }.{ (nieniyof Tt

Engineering and Technology ¥
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(a)
CLH Cl
|
(6) H=C—C—C—H(b)
Cl Cl Cl
(b)
(a) R
A I
62 6.0 4.6 4.4
. : L
8 7 6 5 4 3 2 1 0

g (ppm)
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0 Kada se tri susjedna protona sprezu s H,, moze se napisati 8
mogucih kombinacija magnetskih momenata za H,

0 Cetiri razligite orijentacije postoje, tako da se H, spreze u
kvartet s intenzitetom signala od 1:3:3:1

H(l
Hb Ha
| ; .
O —(— (signal in the absence
H (|) (|J of protons Hy)
H,

/
/

s

1

| (Protons H,,

' split the signal
| intoa 1:3:3:1

T

s

d -
s

<—J,,—| quartet.)

= &
(possible magnetic = =P
orientations of = =
protons Hy) —>

- = > <«

S 3 £ £

B, >

‘.’ University of Zagreb

Faculty ol Chemical
ISKORIC_MolekulskaSpektroskopija 7%

: 3 R &
Engineering and Technology %
FKITMCMXIX



v Primjer 3

‘. ’ University of Zagreb
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Faculty of Chemical .
Engineering and Technology

TMS

(b) (a)
CH3_ CH2—BI‘
(b)
(a)
Jilf J
3.5 3.3 1.7 1.5 L
8 7 6 5 4 i 0
o (ppm)
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Sprezanja u aromatima mogu biti jako komplicirana

aMonosupstituirani aromatski prsten moze u NMR
spektru pokazivati jasni signal ili kompleksni signal
koji ima puno sprega

X
Ha H(l
Hb Hb
H,
.’ Ur of Zagreb

F1 |L I( en
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dSlozenija sprezanja javljaju se ukoliko 2 razliCite susjedne
skupine protona “cijepaju” trecu skupinu protona
QU donjem primjeru, H, se spreze s dvije skupine razlicitih
protona: H, i H_
O Teoretski se H, moze “cijepati” u triplet kvarteta (12 pikova) ali
se to rijetko razaznaje na taj naCin u NMR spektru
QU spektru 1-nitropropana vidi se sprezanje protona H, ha samo

6 pikova
(b)
(a) (b) (c)
CH3;CH,CHyZ

f’/////’ K// \\\ \\\\\\\\.

| | | |

| [ | |

| I | |
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1 |

; ‘Iab ! ‘,ab ' ‘Iub ;

1N 21N 2NN N
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/ | = s | N 2 | % 7 | N
7 | N P4 | " PG | b ¥ 7 | N
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| ‘ | | l | | I | | ' |
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| ‘ | | | | 1 | | \
| L | | L | | l | [ | \
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