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Úvod

Spektroskopie NMR1-8 (zkratka NMR je odvozena z názvu Nukleární magnetická rezonance) využívá 
magnetických vlastností atomových jader. Tato metoda poskytuje detailní informace o struktu e a dynamic-
kých vlastnostech organických i anorganických látek a biomolekul v kapalném, plynném i pevném stavu. 
Speciální aplikace p edstavuje in vivo NMR spektroskopie a metody založené na NMR zobrazení živých i 
neživých objekt  (NMR „imagine“ a NMR tomografie). Tento lánek je zam en na použití 1H a 13C NMR 
spektroskopie v kapalné fázi p i interpretaci struktur organických látek, konkrétn  reaktivátor  organofosfá-
ty-inhibované acetylcholinesterázy (AChE; EC 3.1.1.7.). 

Historie metody 

V roce 1945 se dv ma skupinám amerických v dc , vedených Blochem a Purcellem (Nobelova cena 
1952), poda ilo pozorovat NMR signál v makroskopickém materiálu (voda a parafin). První komer ní NMR 
spektrometry znamenaly po átek aplikací metody ve strukturní analýze. Nízká citlivost metody omezovala 
zpo átku NMR spektroskopii na studium nejcitliv jších jader – 1H, 19F a 31P. Prostorová NMR poskytovala 
v 50. letech základní informace o po tu neekvivalentních jader, jejich relativních stín ních a spinov  intera-
gujících sousedních jádrech. Pulsní techniky ve spojení s Fourierovou transformací odezvy, zavedené na 
konci 60. let, dramaticky zvýšily citlivost a umožnily rutinní m ení mén  citlivých jader (zejména 13C) a a-
sov  závislých jev . Vedly také k p edstav  využití druhé dimenze (2D NMR), jejíž potenciál byl poznán na 
konci 70. let. Zavedení t chto metod v 80. letech p ineslo nové ú inné postupy pro získání strukturních in-
formací stanovením korelací mezi r znými typy jader a nové 1D NMR metody. Pokroky v technologii mag-
net , vedoucí k stále vyšším magnetickým polím, zvýšily citlivost experiment  a umožnily detailn  studovat 
velké a složité molekuly. 
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Teoretické základy NMR 

Základní stavební ástice jádra atom  (protony a neutrony) rotují kolem vlastní osy a mají tedy moment 
hybnosti p, zvaný spin. Protony a neutrony mají spinové kvantové íslo l = 1/2. V jádrech izotop  se sudým 
po tem proton  a neutron  jsou spiny ástic spárovány, takže výsledný spin jádra l = 0. Taková jádra (nap .
12C, 16O) mají nulový spin a neposkytují signály NMR. Jádra s lichým po tem proton , neutron i obou ty-
p ástic nemají spiny spárovány a jejich l > 0. Protože pohyb elektricky nabité ástice po uzav ené dráze je 
spojen se vznikem magnetického pole, mají jádra s l > 0 (nap . 1H, 13C, 17O) vlastní magnetický moment µ  
(µ = p; kde konstanta  je gyromagnetický pom r, charakterizující každý izotop).

Je-li vzorek obsahující izotop s nenulovým magnetickým momentem umístn n do silného magnetického 
pole o indukci magnetického pole Bo, dojde k rozšt pení energetických hladin jeho jaderných spin  (obr. 1). 

Potenciální energie jádra E je dána vztahem: E = - µBo a pro složku magnetického momentu ve sm ru po-
le Bo platí µ = mh /2  (kde h je Planckova konstanta, m je magnetické kvantové íslo). Magnetické kvantové 
íslo nabývá hodnot m = l, l-1, …-l+1, -l. Po et vzniklých energetických hladin je ur en hodnotou spinového 

kvantového ísla l (po et stav  = 2l+1), proto u spin  s l = 1/2, jako jsou 1H a 13C, zaujmou jaderné spiny 
dva energetické stavy s magnetickým íslem m = +1/2 a m = -1/2. Jejich energii lze pak vypo ítat ze vztahu:  
E+1/2 = -1/2(hBo /2 ); E-1/2 = +1/2(hBo /2 ).

Podle zákon  kvantové mechaniky m že být však každý spin trvale pouze na jedné energetické hladin ,
tj. m že mít pouze jednu ze dvou možných orientací. P echody mezi t mito hladinami m že zp sobit zá ení,
jehož frekvence spl uje podmínku: E = E-1/2 - E+1/2 = h  (kde E je rozdíl mezi hladinami). S využitím 
t chto vztah  pak lze napsat: vo = E/h = Bo/2 . Tento vztah je známý jako rezonan ní podmínka, frekven-
ce vo je tzv. Larmorova frekvence. Protože rozdíl hladin je malý, posta í k excitaci t chto jader pouze ener-
gie radiofrekven ního zá ení ( ádov  MHz). 

Na energeticky nižší hladin  jsou jádra, jejichž pr m t jaderného magnetického momentu µ je orientován 
souhlasn  s vn jším magnetickým polem Bo. Tato orientace odpovídá magnetickému kvantovému íslu m = 
+1/2. Jádra na vyšší energetické hladin  mají magnetický moment orientovaný proti sm ru magnetického po-
le m = -1/2 (obr. 1).

Populace jader na energeticky nižší hladin  je 
jen nepatrn  v tší než na hladin  energeticky vyšší. 
Výsledkem tohoto p ebytku je vektorový sou et
všech jaderných spinových magnetických moment
– jaderná magnetizace Mo. Její velikost je úm rná
p ebytku jader na nižší energetické hladin .

P i m ení NMR spekter pulsními metodami se 
vhodným radifrekven ním pulsem (B1) vyvolává 
populace obou energetických hladin a magnetizace 
Mo se vychýlí ze své rovnovážné polohy (ze sm ru
osy vn jšího magnetického pole Bo). Protože je 
magnetizace spojena s momenty hybnosti jader, ne-
vrací se ihned po ukon ení pulsu do sm ru magne-
tického pole, ale chová se podobn  jako setrva ník
upevn ný mimo t žišt , jehož osa rotace je sklon -
na v i gravita nímu poli. Výsledkem je precese, 
p i které magnetizace zachovává svou velikost i 
sklon v i magnetickému poli a otá í se okolo sm -
ru magnetického pole Bo s Larmorovou frekvencí 
(obr. 1). 

Krom  toho se ale relaxa ními procesy postupn  obnovuje narušený rovnovážný stav. Po ur ité dob ,
charakterizované dobou tzv. spin-m ížkové relaxace T1, se op t ustálí rovnovážné rozd lení spin  na obou 
energetických hladinách. Tím se obnoví složka magnetizace ve sm ru pole. Složka magnetizace kolmá na 
sm r magnetického pole se naopak snižuje až na nulovou hodnotu s dobou tzv. spin-spinové relaxace T2.

Obr. 1: Makroskopická magnetizace jader s l=1/2

a) za rovnováhy (v poli Bo)
b) v rezonanci (s polem B1)
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Podobn  jako budí otá ející se magnet st ídavé nap tí v cívkách statoru alternátoru, budí i otá ející se 
vektor magnetizace st ídavé nap tí v cívce p ijíma e, která je navinuta okolo vzorku v NMR spektrometru. 

asový pr b h (s (t)) nap tí (signálu) indukovaného jadernou magnetizací v cívce se b žn  ozna uje jako 
FID (free induction decay) a lze si jej p edstavit jako doznívající tón po stisknutí klávesy klavíru. 

Pokud vzorek obsahuje pouze jeden typ atom  jednoho izotopu (nap . CHCl3), je pokles amplitudy tlu-
mených kmit  exponenciální a je charakterizován dobou spin-spinové relaxace T2. Frekvencí kmit  je Lar-
morova frekvence. U složit jších vzork  je výsledný FID interferogramem nebo superpozicí FID  pocháze-
jících od r zných jader stejného izotopu. Aby byla získána rezonan ní frekvence jednotlivých typ  jader a 
intenzita jejich signální odezvy, je nutno nejprve p evést FID, tj. asovou závislost signálu s (t) na frekvenci 
s (f), nebo-li na spektrum NMR. Tento p evod se provádí na po íta i tzv. Fourierovou transformací (obr. 2). 

Obr. 2a): FID – závislost signálu s na ase t  Obr. 2b): NMR spektrum – závislost signálu s na frekvenci f

NMR spektrum obsahuje informace o struktu e látky, které jsou uloženy ve t ech parametrech: 

1. v poloze signál  (chemickém posunu) 
2. v integrální intenzit  signál
3. v multiplicit  (jemné struktu e) signál

NMR spektrometr 

Moderní FT NMR spektrometr je velmi složité za ízení, které lze rozd lit do t í základních ástí: magnet, 
elektronika spektrometru a výpo etní systém s periferiemi. Základem každého NMR spektrometru (obr. 3) je 
magnet se sondou. Supravodivý magnet je tvo en selenoidní cívkou ze supravodivého materiálu (slitina  
Nb-Ti nebo Nb-Sn), která je umíst na v kryostatu s kapalným heliem, které zajiš uje chlazení selenoidu na 
teplotu 4 K. 

Vzorek m ené látky, který je ve sklen né kyvet , se umis uje do tzv. sondy. V sond  kyveta se vzorkem 
rotuje pro zvýšení homogenity. Hlavní ásti sondy tvo í cívky a elektrické obvody, které slouží k dodání 
energie do vzorku radiofrekven ním pulsem z vysíla e a k detekci absorbce této energie v obvodech p ijíma-
e (snímání FIDu). Navíc jsou v sond  obvody pro oza ování vzorku dalším radiofrekven ním zá ením pro 

tzv. dekapling (viz dále). 

Elektronika spektrometru zajiš uje excitaci spinového systému a následující snímání signálu ve vzorku. 
NMR spektrometr obsahuje obvykle t i nezávislé vysokofrekven ní signály: 

M ící, v n mž se provádí excitace jader m eného vzorku a snímání jeho odezvy. 
Lockovací (stabiliza ní), který zajiš uje stabilitu rezonan ní podmínky. K tomu využívá obvykle rezo-
nan ního signálu deuteria z deuterovaných rozpoušt del.
Dekaplovací, sloužící k oza ování vzorku dalším vysokofrekven ním zá ením (metoda tzv. dekaplin-
gu).

Výpo etní systém spektrometru zabezpe uje ízení všech jeho funkcí a zpracování nam ených dat. 
Vlastní ízení experimentu provádí pulsní programátor nebo samostatný akvizi ní procesor. Nad azený po í-
ta  je odpov dný za veškeré funkce spektrometru. ídí innost pulsního programátoru nebo akvizi ního pro-
cesoru, provádí matematické zpracování nam ených dat (FID ) a jejich Fourierovu transformaci a zajiš uje
výstup takto získaných spekter (spolu s nezbytnými parametry) na obrazovku, zapisova  a tiskárnu. 
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Obr. 3: NMR spektrometr 

a) schéma  b) Varian Mercury-Vx 300 (300 MHz),  
Ústav chemických proces  AV R Praha 

1H a 13C NMR spektroskopie 

Vztah mezi frekvencí absorbovaného zá ení a magnetickou indukcí Bo je vyjád en v rezonan ní podmínce 
(viz výše). Podle uvedené podmínky by m la být rezonan ní frekvence konstantní pro všechna jádra téhož 
izotopu. V molekule jsou však jádra vázána do skupin a jsou tak ovliv ována rozdílným elektronovým oko-
lím. Elektronové okolí m ní (stíní) magnetické pole v míst  jádra, takže v míst  jádra platí pro magnetickou 
indukci vztah: Blok = Bo (1- ), kde  je konstanta stín -
ní. Jádra 1H a 13C jsou v molekule vždy stín na, tedy 
hodnoty konstanty stín ní jsou vždy kladné a tak rezo-
nan ní podmínka je p i konstantní Bo spln na vždy p i
vyšší frekvenci.  

Zjišt ní konstanty stín ní je experimentáln  náro -
né, proto se v praxi uvád jí relativní hodnoty vztažené 
v i standardu. Jako standard se používá nap . tetrame-
thylsilan – TMS, který se p idává p ímo do m eného
vzorku jako tzv. vnit ní standard. Vzdálenost rezonan -
ních signál  od signálu TMS se m í v Hz. Nam ená
hodnota by však byla závislá na Bo, proto byla zavede-
na veli ina chemického posunu , která je nezávislá na 
indukci magnetického pole:  = (v-vSt)/vo * 106 [ppm], 
kde v a vSt jsou frekvence m eného jádra a frekvence 
standardu, vo je pak pracovní frekvence spektrometru 
pro daný izotop (vyjád ená v MHz). Chemický posun 
je vyjád en v ppm (parts per million). Hodnota chemic-
kého posunu TMS je rovna 0 ppm. Obvyklý rozsah 
v 1H NMR je 0-15 ppm, pro 13C NMR se pak hodnoty 
pohybují v intervalu 0-220 ppm (obr. 4). 

Chemický posun je ovliv ován adou faktor  (elek-
tronegativita substituent , magnetická anizotropie, sfé-
rické efekty, teplota, koncentrace, rozpoušt dlo aj.). 

Obr. 4: P íklad rozsah  chemických posun
v 1H a 13C NMR spektrech 
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Nejvýrazn jší z nich je elektronegativita substituent . Platí, že s rostoucí elektronegativitou sousedního ato-
mu nebo skupiny klesá stín ní a roste hodnota chemického posunu . Teplota, koncentrace a rozpoušt dlo
výrazn  ovliv ují hodnotu chemického posunu proton  vázaných na heteroatomy (OH, NH, SH). 

V 1H NMR spektrech jsou plochy rezonan ních signál  úm rné po tu proton  v molekule. Za tímto ú e-
lem se po izuje integrální záznam, který má tvar vlny nad jednotlivými signály. V protonových spektrech se 
jednotlivé signály dále liší, krom  rozdílného chemického posunu a integrální intenzity, také jemnou struktu-
rou (multiplicitou) signál . P í inou tohoto št pení je vzájemná interakce spin  jednotlivých proton  – spin-
spinová interakce. Jedná se o interakci, která je p enášena vazebnými elektrony (nikoliv prostorem). Je proto 
nejvýrazn jší pro nejblíže sousedící skupiny. Spin-spinová interakce je vzájemná, tzn. je-li signál proton  A 
št pen protony odpovídajícími signálu B, musí být i signál proton  B št pen protony odpovídajícími signálu 
A. Spin-spinová interakce je charakterizována hodnotou spin-spinové interak ní konstanty J, její hodnota se 
vyjad uje v Hz a nezávisí na indukci vn jšího magnetického pole. 

Ve srovnání s 1H NMR mají 13C NMR spektra adu odlišností. V d sledku nízkého p irozeného výskytu 
jader 13C, který je jen 1,11 % a ty ikrát menšího gyromagnetického pom ru ve srovnání s jádrem 1H, je rela-
tivní citlivost uhlík  p ibližn  5700krát nižší než u vodík . Z tohoto d vodu se 13C NMR spektroskopie stala 
b žnou metodou až po zavedení pulsních FT NMR spektrometr , které umož ují rychlou akumulaci spekter. 
Pom r signálu k šumu roste s odmocninou z po tu akumulací (sken ), proto je t eba pro získání kvalitních 
uhlíkových spekter provést ádov  stovky až n kolik desítek tisíc akumulací v závislosti na struktu e mole-
kuly a koncentraci vzorku. 

Ve srovnání s protonovými spektry nejsou intenzity v uhlíkových spektrech vždy úm rné odpovídajícímu 
po tu jader uhlíku. To znesnad uje využití 13C NMR spektroskopie ke kvantitativním ú el m a n kdy též in-
terpretaci spekter. D vodem jsou nestejné relaxa ní asy r zných jader uhlíku, které závisí na okolí doty -
ných atom . Signály kvarterních uhlík  dávají slabší signály než uhlíky, na kterých jsou vázány atomy vodí-
ku.

V uhlíkových spektrech se interakce 13C-13C prakticky neobjeví vzhledem k malé pravd podobnosti vý-
skytu dvou jader izotopu 13C v t sné blízkosti jedné molekuly. Naopak se v uhlíkových spektrech výrazn
projevuje spin-spinová interakce 1H-13C. Nejvýrazn jší jsou p ímé 1J interak ní konstanty, které závisí na 
hybridizaci uhlíkového atomu a jejichž hodnota se m ní v tomto po adí: sp3 (120-150 Hz), sp2 (150-250 Hz) 
a sp (250-320 Hz). Tato skute nost sice usnad uje p i azení signál  uhlík  molekuly, ale na druhé stran
zhoršuje p ehlednost spekter v p ípad , že je malý rozdíl v chemických posunech jednotlivých uhlík . Z to-
hoto d vodu se používá metoda ozna ovaná jako dekapling. 13C NMR se m í za sou asného oza ování
všech proton  v molekule. Tím dojde k eliminaci všech št pení vyvolaných spin-spinovou interakcí uhlík-
proton.

Jiná technika m ení uhlíkových spekter je ozna ována jako APT (Attached Proton Test) nebo  
J-Modulated Spin-Echo, není založena na multiplicit 13C signálu, ale na jeho intenzit . Ta m že mít podle 
po tu p ipojených proton  pozitivní (pro C a CH2) nebo negativní amplitudu (pro CH a CH3).

Objasn ní struktur reaktivátor  AChE 

Vodík 1H má výjime né postavení v NMR spektroskopii organických slou enin. Nam ená 1H NMR 
spektra zpravidla poskytují základní informace o struktu e studovaných látek. V praxi jsou p i zjiš ování
struktury neznámé látky dále m ena uhlíková 13C NMR spektra. Ta spolu s vodíkovými spektry pak posky-
tují dostate né množství informací o m ené organické slou enin 1).

Objasn ní (p i azení) struktur t ech 3, 4, 6 v A R zavedených a sedmi 1-2, 5, 7-10 potenciálních reakti-
vátor  AChE9-12 (obr. 5) bylo provedeno na základ 1H a 13C NMR spektroskopie. Bylo zjišt no, že nam e-
ná vodíková a uhlíková spektra odpovídají všem deseti analyzovaným oxim m 1-10.

1) Záv ry vyplývající z NMR spekter je možné dále porovnat s výsledky ostatních spektrálních metod, zejména hmot-
nostní, infra ervené a ultrafialové spektroskopie, p ípadn  s výsledky rentgenové strukturní analýzy.  
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Obr. 5: Reaktivátory organofosfáty-inhybované acetylcholinesterázy 1-10 

Na p íkladu t ech vybraných strukturn  odlišných látek Pralidoximu (1), Trimedoximu (2) a HI-6 (3) je 
ukázán postup p i interpretaci nam ených NMR spekter.

Pralidoxim (1) je strukturn  nejjednodušším oximem z látek 1-10. P i azení jeho signál  v 1H NMR spek-
tru vyhodnocením všech parametr , tj. chemického posunu, integrální intenzity a spin-spinové interak ní
konstanty, je proto pom rn  jednoduché (obr. 6). Látka 1 obsahuje celkem sedm neekvivalentních vodíko-
vých atom : methyl skupinu, ty i pyridiniové CH vodíky, aldoximový CH a oximový NOH vodík. Nam -
ené 1H NMR spektrum obsahuje celkem sedm r zných signál . Signál s chemickým posunem ( ) 4,80 ppm 

však nenáleží látce 1, stejn  jako v p ípad  ostatních nam ených vodíkových spekter látek 2-10, ale zbytko-
vému signálu vody z deuterovaného rozpoušt dla D2O. Ve spektru tedy není zobrazen jeden vodíkový signál 
látky 1. Tímto signálem je oximový NOH vodík, který není v d sledku kvadrupolového momentu izotopu 
14N a použitému deuterovanému rozpoušt dlu v protonovém spektru látky 1 zobrazen2). Ze šesti zobrazených 
neekvivalentních signál  látky 1 má nejnižší chemický posun (  4,43 ppm) singletová methylová skupina 
s integrální intenzitou rovnou t em. Druhý ve spektru zobrazený singlet (  8,72 ppm) s integrální intenzitou 
rovnou jedné odpovídá signálu aldoximové CH skupiny. V 1H NMR spektru látky 1 tak zbývá p i adit již jen 
zbylé ty i CH signály pyridiniového jádra. Ty jsou ve spektru zobrazeny jako dva dublety (  8,42 a 8,79 
ppm) a dva dublety-dubletu (  8,02 a 8,53 ppm) s integrálními intenzitami rovné jedné a s vicinálními in-
terak ními konstantami p es t i vazby (3JHH).

2) Stejn  tak nejsou v 1H NMR spektrech ostatních reaktivátor 2-10 zobrazeny signály proton  ve skupinách -NOH a 
-CONH2.
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Obr. 6: 1H NMR spektrum Pralidoximu (1) 

Struktura Pralidoximu (1) byla dále potvrzena zm ením a vyhodnocením 13C NMR (APT) spektra  
(obr. 7). Ze sedmi neekvivalentních uhlíkových atom  látky 1 vykazuje signál s pozitivní amplitudou pouze 
kvarterní aromatický uhlík (  147,34 ppm). Ze šesti uhlíkových signál  s negativní amplitudou má nejnižší 
chemický posun primární CH3 uhlíkový atom (  46,61 ppm). Zbylých p t signál  uhlíkového APT spektra 
pak náleží terciálním CH uhlík m, tj. ty em neekvivalentním pyridiniovým a jednomu aldoximovému uhlí-
ku (  126,29-146,58 ppm). 

Obr. 7: 13C NMR spektrum Pralidoximu (1) 
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Molekula Trimedoximu (2) obsahuje navíc oproti oximu 1 jedno pyridiniové jádro, aldoximovou skupi-
nu, ale také alifatický uhlíkový spacer. Látka 2 je však symetrická, z ehož vyplývá, že se dvojice ekviva-
lentních pyridiniových jader a aldoximových skupin projeví v zobrazení 1H NMR spektru (obr. 8) pouze ná-
r stem integrálních intenzit a ne vznikem duplicitních signál . Dále pak para-poloha aldoximové skupiny 
vzhledem ke kvarternímu dusíku zp sobí také ekvivalentnost dvojic aromatických ortho- a meta-vodíkových
atom  na obou pyridiniových jádrech. Z toho vyplývá, že se deset atom  vodík , tj. dva CH aldoximové, 
ty i ortho-aromatické CH a ty i meta-aromatické CH vodíky zobrazí v 1H NMR spektru pouze jako t i sig-

nály o integrální intenzit  v pom ru 2 : 4 : 4, p i emž aldoximová CH skupina je zobrazena jako singlet  
(  8,40 ppm). ty i ortho-aromatické CH vodíky a ty i meta-aromatické CH vodíky jsou pak zobrazeny ja-
ko dvojice dublet  (  8,25 a 8,92 ppm) s vicinálními interak ními konstantami p es t i vazby (3JHH). Alifatic-
ký spacer t í methylenových skupin je ve vodíkovém spektru zobrazen, díky symetrii látky 2, jako kvintet  
(  2,85 ppm) a triplet (  4,83 ppm) v integrálním pom ru 2 : 4 a vicinálními interak ními konstantami op t
p es t i vazby (3JHH).

Obr. 8: 1H NMR spektrum Trimedoximu (2) 

Symetrie molekuly Trimedoximu (2) se projeví také v APT uhlíkovém spektru (obr. 9). Celkem je v uhlí-
kovém spektru zobrazeno pouze šest r zných signál . T i signály s pozitivní amplitudou, tj. signál jedné me-
thylenové skupiny (  31,76 ppm), signál dvou ekvivalentních methylen  (  57,92 ppm) a signál dvou ekvi-
valentních kvarterních aromatických uhlík  (  149,42 ppm). Negativní amplituda obsahuje také t i signály: 
signál ty  ekvivalentních aromatických ortho-uhlík , signál ty  ekvivalentních aromatických a signál dvou 
ekvivalentních aldoximových terciálních CH uhlík  (  125,35-146,38 ppm). 

Obr. 9: 13C NMR spektrum Trimedoximu (2) 
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Naopak látka HI-6 (3) je p íkladem nesymetrického oximu. Tento oxim 3 obsahuje stejn  jako látka 2 dv
pyridiniová jádra, p i emž však pouze jedno z nich je substituováno aldoximovou skupinou, a to v poloze 
ortho. Z tohoto d vodu má toto aromatické jádro v 1H NMR spektru (obr. 10) všechny ty i vodíkové atomy 
neekvivalentní a ve spektru je zobrazeno jako t i r zné signály (dublet-dubletu s  8,19 ppm, multiplet  
s  8,73 ppm a dublet s  9,13 ppm) o integrální intenzit  1 : 2 : 1 a vicinálními interak ními konstantami 
p es t i vazby (3JHH). Druhé pyridiniové jádro je substituováno amidovou skupinou v para-poloze a je tedy 
symetrické, z ehož vyplývá ekvivalentnost obou ortho-aromatických, ale i obou meta-aromatických vodík .
V 1H NMR spektru jsou proto zobrazeny dva dublety (  8,54 a 9,29 ppm) o integrální intenzit  2 : 2 a vici-
nálními interak ními konstantami op t p es t i vazby (3JHH). Ve spektru je dále zobrazen, stejn  jako v p ípa-
d  p edchozích oxim 1, 2, aldoximový CH vodík (singlet,  8,56 ppm). Oximový NOH a amidový NH2 vo-
dík není z výše uvedeného d vodu ve spektru zobrazen. Dv  methylenové skupiny alifatického spaceru látky 
3 spojené kyslíkovým heteroatomem jsou ve vodíkovém spektru zobrazeny jako dva singletové signály. P í-
tomnost atomu kyslíku v sousedství obou methylen  zp sobuje posun k nižšímu poli, a tedy vyšší hodnoty 
chemických posun  (  6.37 a 6.51 ppm), než v p ípad  methylenových skupin oximu 2.

Obr. 10: 1H NMR spektrum HI-6 (3) 

V uhlíkovém APT spektru oximu 3 (obr. 11) se oproti p edchozím spektr m látek 1, 2 nov  zobrazí kvar-
terní amidový uhlík mající pozitivní amplitudu (  166,54 ppm). Dalšími signály s pozitivní amplitudou  
zobrazenými ve spektru jsou dva kvarterní uhlíkové pyridiniové (  148,44 a 151,04 ppm) a dva sekundární 
uhlíkové methylenové signály (  85,80 a 87,07 ppm). Signál  s negativní amplitudou je v APT spektru  
zobrazeno celkem sedm: signál dvou ekvivalentních terciálních aromatických ortho-uhlík , signál dvou 
ekvivalentních terciálních aromatických meta-uhlík , ty i signály neekvivalentních terciálních pyridinio-
vých uhlík  a jeden terciální CH aldoximový signál (  126,94-147,18 ppm). 
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Obr. 11: 13C NMR spektrum HI-6 (3) 

Struktury ostatních studovaných reaktivátor 4-10 byly na základ  nam ených 1H a 13C NMR spekter 
ur eny analogickým zp sobem. Souhrn vyhodnocených analýz je uveden v následující ásti.

P ehled vyhodnocených 1H a 13C NMR spekter reaktivátor  1-10 

Spektra nukleární magnetické rezonance byla m ena na p ístroji Varian Mercury-Vx 300 (300 MHz) 
(FT, 1H NMR p i 299.98 MHz, 13C NMR p i 75.44 MHz) v roztoku D2O. V jednotlivých spektrech je uve-
dena frekvence p ístroje a použité rozpoušt dlo. Ozna ení signál : s – singlet, d – dublet, t – triplet, q – kvar-
tet, kv – kvintet, m – multiplet. U multiplet  je uvedena celková ší ka v ppm.  

Pralidoxim (1):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  4.43 (s, 3H, CH3); 8.02 (dd, 1H, Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz, 3JHH = 
7.5 Hz); 8.42 (d, 1H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz); 8.53 (dd, 1H, Ph-H, 3JHH = 7.2 Hz, 3JHH = 7.5 Hz); 
8.72 (s, 1H, CH=N); 8.79 (d, 1H, Ph-H, 3JHH = 6.6 Hz) ppm. Signál NOH skupiny není ve spekt-
ru zobrazen.
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  46.61 (CH3); 126.29 (CH); 127.82 (CH); 142.36 (CH); 145.51 (CH); 146.58 
(CH); 147.34 (C) ppm. 

Trimedoxim (2):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.85 (kv, 2H, CH2,

3JHH = 7.6 Hz); 4.83 (t, 4H, 2xCH2,
3JHH = 7.6 Hz); 8.25 (d, 4H, 4xPh-H, 3JHH = 6.7 Hz); 8.40 (s, 2H, 2xCH=N); 8.92 (d, 4H, 
4xPh-H, 3JHH = 6.7 Hz) ppm. Signál NOH skupin není ve spektru zobrazen.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  31.76 (CH2); 57.92 (CH2); 125.35 (CH); 144.82 (CH); 
146.38 (CH); 149.42 (C) ppm. 

HI-6 (3):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  6.37 (s, 2H, CH2); 6.51 (s, 2H, CH2); 8.19 (dd, 1H, 
Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz, 3JHH = 7.8 Hz); 8.54 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz); 8.56 (s, 1H, 
CH=N); 8.73 (m, 2H, Ph-H); 9.13 (d, 1H, Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz); 9.29 (d, 2H, Ph-H, 3JHH

= 6.6 Hz) ppm. Signály NOH a CONH2 skupin nejsou ve spektru zobrazeny.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  85.80 (CH2); 87.07 (CH2); 126.94 (CH); 127.85 (CH); 
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128.20 (CH); 142.14 (CH); 144.75 (CH); 145.41 (CH); 147.18 (CH); 148.44 (C); 151.04 (C); 166.54 (CONH2)
ppm. 

Obidoxim (4):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  6.25 (s, 4H, 2xCH2); 8.33 (d, 4H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz); 
8.43 (s, 2H, 2xCH=N); 9.05 (d, 4H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz) ppm. Signál NOH skupin není ve 
spektru zobrazen. 
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  86.95 (CH2); 125.19 (CH); 143.82 (CH); 146.27 (CH); 
151.49 (C) ppm.  

Hlö-7 (5):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.82 (s, 6H, 2xCH3SO2O (MsO)); 6.32 (s, 2H, CH2);
6.42 (s, 2H, CH2); 8.27 (d, 1H, Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz); 8.42 (s, 1H, CH=N); 8.51 (d,
2H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz); 8.63 (s, 1H, Ph-H); 8.69 (s, 1H, CH=N); 9.01 (d, 1H, Ph-H, 
3JHH = 6.6 Hz); 9.24 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz) ppm. Signály NOH a CONH2 sku-
pin nejsou ve spektru zobrazeny.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  38.59 (CH3SO2O); 85.38 (CH2); 87.07 (CH2); 124.01 
(CH); 124.46 (CH); 126.89 (CH); 141.96 (CH); 144.71 (CH); 145.48 (CH); 146.10 (CH); 147.46 (C); 151.07 
(C); 151.27 (C); 166.47 (CONH2) ppm. 

Methoxim (6): 
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  7.38 (s, 2H, CH2); 8.43 (d, 4H, Ph-H, 3JHH = 6.5 Hz); 8.44 
(s, 2H, 2xCH=N); 9.29 (d, 4H, Ph-H, 3JHH = 6.7 Hz) ppm. Signál NOH skupin není ve spekt-
ru zobrazen.
13C NMR (75.44 MHz, D2O): 77.33 (CH2); 125.92 (CH); 145.32 (CH); 146.09 (CH); 
152.79 (C) ppm. 

K027 (7):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.88 (m, 2H, CH2); 4.86 (t, 2H, CH2,

3JHH = 7.5 Hz); 4.94 
(t, 2H, CH2,

3JHH = 7.5 Hz); 8.27 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.6 Hz); 8.41 (s, 1H, CH=N); 8.45 
(d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.3 Hz); 8.93 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.9 Hz); 9.15 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 
6.9 Hz) ppm. Signály NOH a CONH2 skupin nejsou ve spektru zobrazeny.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  31.89 (CH2); 57.86 (CH2); 58.60 (CH2); 125.40 (CH); 
127.00 (CH); 144.89 (CH); 145.96 (CH); 146.42 (CH); 149.19 (C); 149.44 (C); 166.76 
(CONH2) ppm. 

K048 (8):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.21 (m, 4H, 2xCH2); 4.72 (t, 2H, CH2,

3JHH = 7.2 Hz); 
4.80 (t, 2H, CH2,

3JHH = 7.2 Hz); 8.24 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.8 Hz); 8.41 (s, 1H, CH=N); 
8.42 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 7.6 Hz); 8.88 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 7.1 Hz); 9.09 (d, 2H, Ph-H, 
3JHH = 6.8 Hz) ppm. Signály NOH a CONH2 skupin nejsou ve spektru zobrazeny.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  27.39 (CH2); 27.50 (CH2); 60.59 (CH2); 61.33 (CH2);
125.20 (CH); 126.78 (CH); 144.70 (CH); 145.72 (CH); 146.46 (CH); 148.87 (C); 149.04 
(C); 166.88 (CONH2) ppm. 

K033 (9):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.12 (m, 4H, 2xCH2); 4.82 (m, 4H, 2xCH2); 8.06 
(dd, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.2 Hz, 3JHH = 7.6 Hz); 8.42 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 7.9 Hz); 
8.56 (dd, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.8 Hz, 3JHH = 7.9 Hz); 8.72 (s, 2H, 2xCH=N); 8.86 (d,
2H, Ph-H, 3JHH = 6.2 Hz) ppm. Signál NOH skupin není ve spektru zobrazen.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  26.81 (CH2); 58.12 (CH2); 127.58 (CH); 128.12 
(CH); 142.19 (CH); 145.88 (CH); 145.98 (CH); 146.76 (C) ppm. 
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K005 (10):
1H NMR (299.98 MHz, D2O):  2.69 (m, 2H, CH2); 4.99 (t, 4H, 2xCH2,

3JHH = 7.9 
Hz); 8.08 (dd, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.2 Hz, 3JHH = 6.5 Hz); 8.41 (d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.8 
Hz); 8.58 (dd, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.7 Hz, 3JHH = 6.8 Hz); 8.73 (s, 2H, 2xCH=N); 8.94 
(d, 2H, Ph-H, 3JHH = 6.5 Hz) ppm. Signál NOH skupin není ve spektru zobrazen.  
13C NMR (75.44 MHz, D2O):  30.85 (CH2); 55.17 (CH2); 128.33 (CH); 128.38 
(CH); 142.42 (CH); 146.17 (CH); 146.36 (CH); 146.74 (C) ppm. 

Záv r

Nukleární magnetická rezonance (NMR) je obecn  používanou metodou p i popisu struktur chemických 
individuí. NMR je užívána rovn ž v A R, nap . p i popisu struktur nov  syntetizovaných reaktivátor
AChE13-15. Další z možných využití této metody by mohlo být zjišt ní stability již zavedených antidot a je-
jich degrada ních produkt .

Výzkumné a vývojové st edisko Hostivice spolu s Fakultou vojenského zdravotnictví Univerzity obrany, 
Katedrou toxikologie, Hradec Králové využívají tuto metodu ve spolupráci s Ústavem chemických proces
AV R.
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