
핵자기공명분광법



개요

핵자기 공명 분광법

핵 스핀

NMR 흡수의 본질

화학적 이동

C-13 NMR 분광법

H-1 NMR 분광법과 양성자 동등성

H-1 NMR 분광법에서의 화학적 이동

H-1 NMR 흡수의 적분

H-1 NMR 스핀-스핀 갈라짐



핵스핀

NMR로 부터 유기분자의 탄소-수소 골격
구조를 알수 있다

스핀운동을 하는 양성자는 스핀축과
일치하는 자기 능률을 발생

 자기 능률은 스핀운동하는 양성자를 막대 자석의 성질을
띠게 한다



핵스핀



핵자기 공명

배향된 핵들에 적절한 진동수의 전자기
복사선에 조사되면

에너지 흡수가 일어나 낮은 에너지 상태에서
높은 에너지 상태로 뒤집힌다(스핀젖힘)

스핀젖힘이 일어날때 핵은 가해준 복사선과
공명을 이룬다







NMR 흡수

모든 C-13 나 H-1  핵들의 흡수 진동수는 같은 것이
아니다

분자의 모든 핵은 전자로 둘러 쌓여 있다

분자에 외부자기장이 가해지면 전자는 국부적 자기장
생성( 유발 자기장)

유발 자기장이 외부자장에 대항한다

핵의 유효 자장은 외부 자기장보다 작다

핵을 둘러 쌓고 있는 회전하는 전자에 의해 외부 자기
장의 핵을 완전한 영향으로 부터 가로 막혀 있다
(shield)





화학적 이동

화학 결합에 있는 전자의 순환이(가리움,벗김
효과) 순 양성자 자체가 에너지를 흡수하는 것
을 제제하거나 도와줌으로써 양성자의 에너지
흡수 위치가 이동

표준 화합물의 양성자들의 흡수를 기준으로
하여 측정

표준 화합물로는 테트라 메틸실란( TMS 

화학적 이동은 헤르츠로 측정
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H-1 NMR 분광법과
양성자 동등성

화학적으로 서로 다른 양성자는 서로 다른
흡수 봉우리를 나타낸다

H-1 NMR 에 의해 서로 다른 종류의 양성자
가 존재하는지 알 수 있다





낮은장: 낮은장 쪽에서 흡수를 보이는 핵은 공명을
위해 낮은 세기의 자장 필요 (상대적으로 가로막
힘이 작다)

높은장: 높은장 쪽에서 흡수를 보이는 핵은 공명을
위해 높은 세기의 자장 필요(상대적으로 가로 막
힘이 크다)



C-13 NMR 분광법

C-13 NMR은 분자내에 있는 서로 다른 탄소 원자의
수를 셀수 있게 한다

C-13  공명은 TMS 기준선으로부터 0~220   사이
에 나타남

공명의 화학적 이동은 분자내 그 탄소의 전자적 환경
에 의해 결정

혼성탄소 0~90

탄소 100~220

카보닐기 탄소 170~210   측정( 매우 낮은 장에서
측정)
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H-1 NMR 분광법에서의
화학적 이동

H-1 NMR 흡수는 0~10   에서 일어난다δ





H-1 NMR 흡수의 적분:양성자 수의
측정

양성자 수의 측정

봉우리 아래의 면적은 그 봉우리가 나타내는 양성자수와 비례

봉우리 아래의 면적을 전자공학적으로 측정, 적분(intergrating)하
여 다른 종류의 양성자의 상대적 비를 알 수 있다



H-1 NMR 스펙트럼에서의 스핀-
스핀 갈라짐

한 양성자의 흡수가 여러 개의 봉우리(다중
선,multyplet)로 나타나는 경우가 많다



Spin-Spin splitting

다중 흡수 현상(스핀-스핀 갈라짐)

이웃 하는 원자의 핵 스핀간의 상호 작용(짝
지음,coupling)

한 핵은 자기장이 이웃한 핵에 느끼는 자기장
에 영향을 미친다





(n+1)규칙

n개의 동등한 양성자를 이웃한 양성자는 NMR 스
펙트럼에서 n+1개의 봉우리를 가진다

짝지음 상수(J) 

다중선에서의 각 봉우리 사이의 거리





H-1NMR 에서의 스핀-스핀 갈라짐 규칙



정리

C-13 NMR 로부터 한 분자내의 서로 다른 종류의
타소 원자수를 알 수 있다

각 탄소에 결합되어 있는 양성자의 수를 알 수 있다

H-1 NMR 로부터 서로 다른 종류의 양성자의 수룰
알 수 있다

신호 갈라짐에서 화합물의 구조에 대한 중요한 정보
제공

NMR 로 부터 유기 분자의 탄소-수소 골격 구조를
알 수 있다


