Aufbauprinzip eines NMR-Geréates

(
Mel3kopf

A
l

ZAKARN

i)

VLY

An"5:472

Probenrdéhrchen

Moderner NMR-Spektrometeraufbau
mit supraleitendem Magneten

S

2 7 /s,
o s sy,

s/

\

1)
s s s s S S s s s s

TS s s s

R A A A A A A A A A S a4

N
N
AN
AN
AN
AN
AN

AN il

AN

N N NN N N N

C
/
7/
/
7
/
/
-
7/
/ /
7/
7/
/ /
7/
Ve
/ 7/
-
............ ’
SIS tEREES | KA ,
7/ 4 7
S S S S S s s

Transmitter

Amplifier/Detector

N\

Computer

/

S

=

ahRw

Qoo

He-Dewar

. Probenkopf mit

Sende-/Empfangsspulen
Probenréhrchen
Melkanal

Shim-Einheit zur Homo-
genisierung des Magnet-
feldes

Magnetspule

Fulloffnung He-Tank
Fulloffnung N,-Tank
Dewar-Méantel



Das 1H-NMR-Spektrum
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Das NMR-Spektrum liefert
Informationen Uber:

Anzahl chemisch verschiedener
Kerne einer Kernsorte
(Beispiel: 3 Sorten von Protonen)

chemische Umgebung bzw.
Bindungssituation durch chemische
Verschiebung, der Lage der
Resonanzen auf der

ppm-Skala (Beispiel: 1.25, 2.03
und 4.12 ppm)

Anzahl der Protonen in der
Nachbarschaft Gber die Signal-
struktur bzw. Feinaufspaltung
Signales durch Kopplungen
(Beispiel: grin: 3 Linien,

blau: 1 Linie, rot: 4 Linien)

relatives Verhaltnis der Protonen
zueinander Uber das Integral
(Flache unter der Kurve) des
Signals (Beispiel: grin: 3,

blau: 3, rot: 2)



H-Chemische Verschiebungen von organischen Verbindungen
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Kopplungen

NMR-aktive Nachbarkerne, insbesondere Kerne mit einem Spin von 1=1/2, bewirken Uber
magnetische Kopplungen eine Feinaufspaltung der Resonanz, da das Eigenmagnetfeld der
Nachbarkerne das Magnetfeld am Kernort und damit die Lage der Resonanz der gerade
beobachteten Kernsorte beeinfluf3t
(Beispiel: rote Kerne beeinflussen griine Kerne, griine Kerne beeinflussen rote Kerne, blaue
Kerne werden nicht beeinflu3t, da sich in direkter Nachbarschaft keine Protonen befinden).

Spektrum ohne Kopplungen
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Kopplungen

Die Spins der Protonen in der Nachbarschaft einer beobachteten Protonensorte kbnnen sich entweder parallel oder
antiparallel relativ zum auf3eren Magnetfeld einstellen. Daraus resultierenden Einstellungsméglichkeiten ergeben aus
der Statistik.

Beispiel: CH,-Gruppe (Signal bei 4.12 ppm); fur die Einstellung der Protonen in der Nachbar-CH,;-Gruppe ergeben
sich folgende Einstellungszustande

- alle drei Protonen sind antiparallel ausgerichtet: 1 Méglichkeit
- zwei Protonen sind antiparallel und ein Proton ist parallel ausgerichtet: 3 Mdoglichkeiten
- ein Proton ist antiparallel und zwei Protonen sind parallel ausgerichtet: 3 Mdoglichkeiten
- alle drei Protonen sind parallel ausgerichtet: 1 Moglichkeit

Die GroRe der Feinaufspaltung (Abstand zwischen den einzelnen Linien in Hz) wird als Kopplungskonstante J
bezeichnet.
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Multiplizitatsregeln far die Signalstruktur

M = 2nl+1

M:  Anzahl der Linien des Signals

n:  Anzahl der koppelnden Kerne
mit gleicher Kopplungskonstante

I: Spinquantenzahl

bei I=1/2 vereinfacht sich das zu M=n+1

Anzahl der Muster und Intensitat Bezeichnung der
Kopplungspartner der Linien des Signals Linienstruktur
n=0 1 Singulett
n=1 1 1 Dublett
n=2 1 2 1 Triplett
n=3 1 3 3 1 Quartett
n=4 1 4 6 4 1 Quintett
n=>5 1 5 10 10 5 1 Sextett
n==6 1 6 15 20 15 6 1 Septett



