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Impulsmoment

= Storlek = impulsmomentvektorns langd,
kvanttalet L

= Riktning, kvanttalet m
=Vektorn precesserar
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Karnans spinnimpulsmoment

=z Kvanttalet betecknas med |

- Kan ha varden
»1=0,%, 1, 3/2, 2, ...

~Samma amne, olika isotoper => olika
Impulsmomenta

= De viktigaste isotoperna
»Proton, H, | =%
>Kol-13, 13C, I = %



Impulsmomentets riktning

=z Anges som projektion mot z-axeln
~ Kvantiserad; kvanttalet m
= Storlek | =74m

/



Tumregel

Atomnummer Z Atommassa A Spinnkvanttal |

Jamnt Jamn Noll
Jamnt eller udda Udda Halvataligt, Y2, 3/2, 5/2, ...
Udda Jamn Heltaligt, 1, 2, 3, ...




Vateatomen

Frekvens MHz
Spinn |
Abundans %

1H
100
1/2
100

2H
15.3

0.015

3H
76.2
1/2
10

o =



Det periodiska systemet

7L| gBe 1lB 13C 14N 170 19': ZlNe
38.8 | 14.0 32125172 [13.6(94.1( 7.8
3/2 | 3/2 32 (12 |1 5/2 | 1/2 | 3/2
93 100 84 |[1.11|99.6( 0.034 100 | 0.26
23Na 25Mg 27A| 298i 31P 338 35C| 40Ar
26.5( 6.1 26.11 199|405 7.7 | 9.8
3/2 | 5/2 52 (12 |12 |32 |32
100 | 10.1 100 | 4.7 | 100 | 0.8 | 75.5
39K 43Ca 45SC 47Ti 51V 53Cr 55Mn 57Fe 59CO 61N| 63Cu 682n 6QGa 736e 75AS 77Se 7gBr 83Kr
47 | 6.7 |243|56 |263|57 [247(32 (23789 [265(6.3 [240|35 |17.1]119.1| 25.1| 3.8
3/2 | 7/2 [7/2 |5/2 |7/2 [3/2 |52 |1/2 |7/2 (32 |32 |52 |32 (92 |32 |1/2 |32 |92
93 0.14| 100 | 7.3 [ 99896 100 (2.2 (100 (11 [69.1|41 |604|7.8 |100 |76 |505]| 11.6
85Rb 87Sr 89Y ngr 93Nb 95M0 98TC 101Ru 103Rh 105Pd 107Ag 111Cd 115' n 1198n 121Sb 125Te 127' 129Xe
9.7 |43 [49 [93 [245(65 52 (32 (46 (40 (212|219 37.3|239| 31.6| 20.0| 27.7
5/2 [9/2 [ 12 |52 |92 |5/2 5/2 (12 |52 |1/2 |12 (92 |1/2 |52 |12 |52 | 1/2
72 7.0 | 100 | 11.2 | 100 | 15.7 1711 100 | 22.21 51.8] 128 95.7| 86 | 57.2| 7.0 | 100 | 264
133CS 137Ba 138 La 177 Hf 181Ta 183W 185Re 18905 189| r 195Pt 197Au 199Hg 205T| 207Pb ZOQBi 209P0 ZlOAt 222Rn
13111111 13.2140 |120]14.2 | 225|178 |19 |215|1.7 |199]|57.8| 20.9| 16.1
712 |32 (52 |7/2 | 7/2 |12 |52 |32 (32 |1/2 |32 |12 [1/2 |12 |92
100 | 11.3 1 0.09]| 1851 999|144 375] 16.1| 62.6| 33.8| 100 | 16.8| 70.5| 22.6 | 100
]
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www.chem.tamu.edu/services/NMR/periodic/index.shtml






Det magnetiska momentet

= Till varje spinnvektor kopplas ett
magnetiskt moment
»Samma riktning som vektorn | .
» Storleken proportionell ﬁ = ]/|
> Kontstant y ar gyromagnetiskt forhallande
»v ar karakteristisk for varje isotop N
» Alternativ formel M= gNIBN | /7
»Komponent langs z-axeln MU, = jfmh




NMR-karnor

Isotope  Natural Gyromagnetic

(* radio- abundance Spin ratio g-value

active) (per cent) T v ( Hz/ T) gN
Ip* — I —1.832-10% -3.8260
LH 99.9844 % 2.675-10°  5.5857
2H 0.0156 1 4.107-107  0.85745
SH* - 2 —2.038-10% -4.2553
BC 1.108 % 6.727-107  1.4046
14y 99.635 1 1.933-107  0.40356
70 0.037 2 _3.627-107 -0.75720
19 100 iy 2.518 - 10%  5.2567
Bl 75.4 3 9624-107  0.5479
S0 24.6 % 2.184-107  0.4561 0




Zeemanns effekt

= Ett enskilt magnetiskt moment (en karna)

» Utan yttre magnetfalt
« Alla riktningar ar lika sannolika
« Alla riktningar har samma energi

»Med ett yttre magnetfalt B, langs z-axeln
« Magnetiska momentet mats parallelt med faltet

E — _[l * BO
* Energin ar kvantiserad ty z-komponenten ar det




Spektrometriska dvergangar

=Det yttre faltet B, skapar energinivaerna

- =Urvalsregeln: Am =+1

.; Overgangsenergin m-1 « m: AE = B,

=0Overgangsenergin faller i omradet for
radiofrekvenser

= Radiosignal anvands for att skapa
overgangar (absorptionspektrometri)



FOr en spinn-1/2 partikel




En karna

Det magnetiska momentets
X- och y-komponenter
suddas ut ty vektorn
precesserar.
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Manga karnor
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NMR-parametrar

=Kemisk forskjutning
» Vilken funktionell grupp

=Kopplingskonstant
»Vilka grupper finns | narheten



L armorfrekvens

=~ En karna utan elektroner (fiktivt fall)
»Karnan upplever faltet B,
> Overgangsenergi AE |, imor = 7B,
= Elektronerna skarmar karnan
»Karnan upplever ett mindre falt B



Kemisk forskjutning o

= Elektronholjet avskarmar karnan
>Karnan upplever ett lagre falt B=B,(1-0)

»Ju mera elektroner desto battre avskarming
och hogre kemisk forskjutning o

>QOvergangsenergi  AE,, . =B = B, — oy7iB,
» Spektrallinjens forskjutning pga elektronerna
A=AE —AE,, = 0y#iB,

Larmor

>Kemisk forskjutning A

= - I )
AELarmor - N
- I )




Praktisk skala

AERq¢ AE s AE

Larmor

O = (GRef - GObs) 106

Ju mera elektroner desto battre avskarming och lagre o.

v [HZ]




TMS

=Som referensmolekyl (intern standard) |
proton- och kol-13 nmr anvands TMS

= TMS = TetraMetylSilan

»>Bade protonerna och kolatomerna ar
exceptionellt val avskarmade



Praktisk skala

Obs: Fiktivt spektrum, ingen koppling

Ar-H CH CH, CH,

TMS



Koppling
Betrakta faltet som karnan X upplever
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Utan falt

Koppling

Karnans X energier

Med falt

Med koppling

Karna A ar

Karna A ar o

Karna A ar o

Karna A ar 3




Kopplingsmonster | spektret

Kemisk forskjutning

Koppling ™S
«> F
7 6 5 4 3 2 1 0
S [ppm]
Kopplingskonstanten J anges i Hz
o
- N



Kopplingsschema

= Tva protoner bundna till varandra: H-H
» Mycket stark koppling, men observeras inte

= Geminal koppling: tva kemiska bindningar mellan
protonerna, H-C-H

» Stark koppling, observeras mycket sallan

= Vicinal koppling: tre kemiska bindningar mella
protonerna, H-C-C-H

~ » Svag; den allmanna varianten

= Flera bindningar mellan protonerna

» Observeras inte

\




Kopplingsmonster | spektret

En granne
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Spektrum
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Spektral analys

1. Bestam de kemiska forkjutningarna
* |dentifiera funktionella grupper. Jfr med IR

2. Bestam kopplingsmonstret
= Till hur manga grannar ar atomen kopplad

3. Bestam intensitet | hela monstret
. = Bestam antalet lika atomer




Korrelationstabell
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F-SH

—CHE— in a ring

(CH_)CH
CH,=C(CH_),

CH_CN
3

CH=C(CH-X  X=CHO, COCH_ COOCH,, OCOCH,C=CH, Ph

(CH,),C=CH-X CN, Br, CH=CH,

CH-X  X=CHO, COR, COPh, COOH,COOR, CONH_
-CH, X
=CH-X

—CHE- in ring ketones

ICH 313{}] EG

CH 3F"h

CHSCHEPH, PhCHECHEF’h, {CHSJECHFh
-CH 2NHE

CHR—:{ # =M (acychc), N {cyclic secondary), M (cyclic tertiany)
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Kopplingsmonster

=~ Endast karnor av samma typ beaktas
» Protoner i 1H nmr, kol i 13C nmr etc.
- Endast atomer pa tva (geminal) eller tre
. (vicinal) bindningars avstand beaktas
» Tre bindningar ar det vanliga fallet
= Ekvivalenta karnor orsakar ingen koppling pa
~ varandra

» Karnorna ar ekvivalenta om de har exakt samma
elektrontathet runt sig




Ekvivalenta karnor

=Tva karnor ar ekvivalenta om de har exakt
samma kemisk forskjutning

» Symmetrisk ekvivalens

* En symmetrioperation kopplar ihop karnorna
»Kemisk ekvivalens

« Karnorna har exakt identisk kemisk omgivning
»Magnetisk ekvivalens

« Karnorna har av slump samma kemisk forskjutning

C W




Kopplingskonstant J

=z Kopplingskonstant J mats endast |
specialtillampningar
» Ger information om torsionsvinklar

» Torsionsvinkeln avlases fran ett
Karplusdiagram



Karplusdiagram
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Torsionsvinkel
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