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PRINCIP 2D NMR

Ve 2D NMR spektroskopii métime zavislost signalu vzorku ve dvou navziajem
kolmych smérech v pribéhu dvou nezavislych casovych intervali, po dvou
Fourierovych transformacich ziskame 2D NMR spektrum (2 frekvencni
zavislosti — oproti 1D NMR piibyva dalsi ¢asova proménnd a dals$i Fourierova
transformace, kterou pfibyva dalsi frekvenéni zavislost) . 2D NMR spektra se
podobné jako 1D NMR spektra méti pulzng.

Stejné jako pii pulsnim méteni 1D NMR po vlozZeni vzorku do magnetického
pole ztrati spiny magneticky aktivnich jader ndhodnou orientaci, jsou
orientovany do dvou sméri (o - niz§i energie — orientovan ve smeéru
magnetického pole a 3 - vyS§i energie — orientovan proti sméru magnetického
pole).

Obsazeni spinii na hladindich o a B se fidi Boltzmannovym distribu¢nim
zédkonem a lze ho zménit pulsem (radiofrekvencnim, svételnym) ¢i gradientem
(zménou) magnetického pole, tak aby byl ptfekonan energeticky rozdil mezi
stavy a a . Magneticky aktivni jaddra maji v magnetickém poli magneticky
moment, ktery vykonava okolo magnetického pole precesni pohyb
s Larmorovou frekvenci, kterd zdvisi na typu jadra a velikosti magnetického
pole. Jejich vzajemna poloha a orientace je v rovnovaze nahodna. Vzhledem
k prebytku magneticky aktivnich jader na jedné z energetickych hladin (obvykle
niz8i) se meii vektorovy soucet magnetickych momenti — magnetizace.

Pro 2D NMR m¢éfeni je opét nutno dostat méfeny systém zrovnovahy
(reorientovat spiny do sméru pole radiofrekvenénim pulsem, ktery ma frekvenci
blizkou rezonan¢ni frekvenci zkoumaného jadra). Aby bylo moZzno méfit
zéavislost signalu na dvou proménnych c&asech (t,t;) a tu pak dvémi
Fourierovymi transformacemi pievést na zavislost na dvou frekvencich (fi,15),
musime néjakymi fyzikalnimi udalostmi oddélit Casy t; a t,. Tim ¢asovou osu
rozdélime na 4 periody — pfipravnou, vyvojovou, sméSovaci a detekéni.

Béhem piipravné periody se ustavi rovnovaha mezi jadernymi spiny (tzv.
relaxace spinového systému — po pfedchozim vyvedeni systému z rovnovahy),
tato rovnovaha je narusena radiofrekvenénim pulsem, systém je po dobu t
(vyvojova perioda) ponechan vyvoji (bez méteni FIDU — zavislosti signalu
vzorku na Case). Béhem vyvojové periody miize byt spinovy systém vystaven
dalsim vliviim (pulsy, spojité ozafovani béhem vyvojové doby).

SméSovaci perioda se vyskytuje jen u takzvanych korelovanych spekter, u
rozliSenych spekter neni nutna. Systém je systém vyveden zrovnovahy



(radiofrekven¢nim pulsem ¢i svételnym pulsem, gradientem magnetického pole)
v kolmém sméru na piivodni magnetické pole, poté je spinovy systém ponechan
se vyvijet behem casové prodlevy. Pulsii i ¢asovych prodlev mize byt ve
sméSovaci period¢ vice.

Detekéni perioda (t;) zafind zapojenim piijimace spektrometru a konéi jeho
vypojenim. Béhem detekéni periody t, (pfi méfeni se neméni) méfime FID
(zavislost signdlu vzorku na Casové proménné t, — Casovd proménnd nabyva
hodnot od 0 do t;).

Proces se opakuje pro riizné dlouhé doby t,, ziska se sada FIDU, po Fourierové
transformaci FIDU se ziské fada spekter s rizné dlouhou dobou t;, vzestupnym
srovnanim signall o stejné frekvenci f; ze spekter s riznou dobou vyvoje t; do
fady podle rostouci hodnoty t; se ziské interferogram (zavislost podobajici se
FIDU), Fourierovou transformaci (druhda Fourierova transformace) vsSech
interferogramt se ziskd 2D NMR spektrum.



