Spinovy moment hybnosti /magneticky moment, interakce s magnetickym polem
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Spinovy moment hybnosti / magneticky moment, interakce s magnetickym polem

Jaderny gyromagneticky
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Interakcni energie magnetického momentu s vnéjsim magnetickym polem:

Eint =—[- B :_(/UXBX +/uyBy +/usz)

Zjednodusujici pripad: B = Bz — z-ova slozka magnetické indukce




Spinovy moment hybnosti / magneticky moment, interakce s magnetickym polem
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Spinovy moment hybnosti / magneticky moment, interakce s magnetickym polem
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21+1 degenerace ., m==2
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NMR / principy
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NMR / principy

Stejna jadra v chemicky ekvivalentnim prostredi:

CH; v CH;CH,OH: 3H - majistejné O; a {;

Stejna jadra v chemicky rozdilnych prostredi
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Stinici konstanta protonu
v referentni molekule
tetrametylsilanu




NMR / principy

Nyni budeme uvaZovat dva rozlisitelné vzajemné neinteragujici jaderné spiny /X (rozlisitelnost —
pfipad B z pFedeslé strany), jako jsou jddra H v CH; a CH, skupindch v etanolu:
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v, = B(A)a(X)
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v, = B(A)B(X)
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Navozeni Hamiltonianu pro spin-spin interakci dvou jader s | # 0:

BA... magnetické pole indukované magnetickym dipdlovym momentem ﬁN A jadra A
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A —

Lze ocekavat: Hint = _/UN,X . BA

:UN,xOCIX —  H, ol Iy Hiy =5

N\

BAOCIUN,AOC |\

—

2 neekvivalentni protony = AX

BO #0 int
é é
NBX) ———E, —+p,B,g|1- 7O
PO -

a( OO - 1 . [ oo } N

A®a(x)

Wl’WZ’W?»’W;l

(X))



(1]
~ N O,=0
c A X
B, # 0 H.. g
— . v
v, =pABX)
4 —_— A 5 ;;3 op %O,
o
£
| %4
Vo Vi
.g O, * Oy
= .
............................................ — § J J| Hin
______ A k=
A ............................................................... >
V.,V
AE, = i A 12V34 | %
y Vio b E,-E _ SyB,a(ld-o,) _i
13 12
h h 2
Vg = E,—E, _ By BOg(l_O-l) +i
h h 2
___________________________________________________________________________________ B Av v —yo =1
v, =a(A)a(X)
Cviéeni: Poutzijte: 0,0 o P, _n
] AEk:<WkHunt ‘//k>:J12<WkI1'I2‘/’k> ha=o b L 2" 4=
AE,=-h-—7 B e in i
&P & T [ B="aq LB=—Fa |,p=——
4 o0, = 0, 5, + 0, + 1T, S=sa W= 2




NMR / principy
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Zobecnéni: AX )
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Priklady / 'H NMR
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Priklady / 13C NMR

Dtlivod proc neni vidét stépeni spektralnich
car:

Isotop 3C s /=1/2 je pouze zastoupen z 1.1%,
proto pravdépodobnost, Ze dva 3C se nachazeji

v jedné malé molekule, je nizka a jesté nizsi,

Ze spolu sousedi, tak aby jejich spin-spin interakce
byla patrna.
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Elekronova spinova resonance / Elektronova paramagneticka resonance




Elekronova spinova resonance / Elektronova paramagneticka resonance

Interakce s jednim jadernym spinem %

By#0 (protonem) - h 2 -
H,=_,AS-I
h
o ay)
s e N ae InteraguJIICII S aN
z P
A —”",—’ ae ......................
,—’— / R e,
I a,,By)| | o, interagujici s By
B=0 ___--—""
(V] -
| ——c A=hv=g. B,
Q Qe Be ~
LE ~~~~“~
“~~~~~~~~ ‘ ﬁe ] /8[\‘]“>
~~~s~~~~ ......................... Be interangiCi S BN
B,
Boroy) B. interagujici s ay
h 2 & hA
— AS-Ta,, By —4ae,,BN>
Cviceni: Pouzijte: ~ h ~ in - B
J La=—p La=_B La="«a
n h ~~ h .+ = 2 2 2
Ukaite,z2e H, = AS-1=_AS, I, . in . 7
h LA=_«a Lyﬂ:_?a L.j = Eﬂ




Vybérova pravidla

Ams :il/\ Aml :O a,,ay

B
,—" ..........................
—"—
———‘—” ‘ae’ﬁN>
-
- o
) B=0 -
) —<Z A:hvzgﬂB Al
- o, B ~~o B, Z
() e e —
h -
~~~
~~~~~~~ ‘ ﬂe | ﬂN >
R I ————
~~~~ ---------------------------
T NIRRT

Be' ..............................................................................

hA
A1 — hvl — geﬁeBz +2

A,=hv, =g, B, —h;‘ v

V, =V, = A |




Pripad kdy dva ekvivalentni protony interaguji se magnetickym dipélovym momentem elektronu.
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Pripad kdy n ekvivalentnich protont interaguje se magnetickym dipélovym momentem elektronu.

3.7
Gauss

Paskaltlv trojuhelnik

n=5 1 5 10 10 5 1
n=6 1|1 6 15 20 15 6 ]
n=7 ] 7 21 35 35 21 7 1 6 ekvivalentnich protontis /=1/2
n=8 ] 8 28 56 70 56 28 8 ]
n=9 | Q@ 36 84 126 126 84 36 9 1
n=10 1 10 45 120 210 252 210 120 45 10 1

Obeché, poet pasti V pfipadé radikal-aniontu benzenu: n,=6;1,=% (I.=0)

2.n-1+1 2-6;+1:7

v dusledku hyperjemného sStépeni:



n, a n, ekvivalentnich protoni interaguje se magnetickym dipélovym momentem elektronu.

°
H ZC -O-C H 3
McConnel vztah n,=2 n,=3
(velikost hyperjemného
stépeni je umérné
spinové hustoté):

A=Q-p
A > A
protoze
P> P (2-n, - 1+1)2:n, -1 +1)=12

Obecné, pocet pasu
v disledku hyperjemného $tépeni n, protony a n, protony: (2 N, - | —I—l)(2 N, - | —I—l)



Appendix — NMR



Nasleduijici 3 slidy navozuji vysvétleni proc se ekvivalentni protony v 1H NMR spektrech “nestépi”

Celkovou jadernou funkci nerozlisitelnych jadernych spint Ize napsat jako:

Itot’ M I >
kde
Itot = Z Ii
i=1
MI :_Itot’ _Itot+1’ _It0t+2’ e +It0t
Funkce
( _ jsou vlastnimi
Iz,mt ItOt’ M ' > =nM ' Ito“ M ' > < funkcemi téchto

IAtotI M|>:h|(|+l)|tot’|v||> rovnic

tot?

KdyZ jsou dva jaderné spiny s 7, = [, = 1/2 paralelné orientovany, pak je jaderna vinova funkce
pri absenci magnetického pole 3x degenerovana:
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KdyZ jsou dva jaderné spiny s 7, = ,=1/2 antiparalelné orientovany, pak je jadernd vinova
funkce:

Ly =0 1

o 00=lap-pa)

Spin a je v pritomnosti vnéjsiho magnetického pole definovan jako ten, ktery je orientovan ve
smeéru tohoto magnetického pole a spin 3 proti jeho sméru:
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Dvé chemicky ekvivalentni jadra X, spolu magneticky intergaguijici :
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reseni k uloze na strané 15:

http://www.azom.com/article.aspx?ArticlelD=12316

Isobutyric acid
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