
Παράµετροι Παράµετροι NMRNMR

Μοριακή κίνηση (δυναµική)Μοριακή κίνηση (δυναµική)

Απόσταση µεταξύ πυρήνων (ΝΟΕ)Απόσταση µεταξύ πυρήνων (ΝΟΕ)

Ένταση κορυφής (ολοκλήρωµα)Ένταση κορυφής (ολοκλήρωµα)

Σταθερά ΣύζευξηςΣταθερά Σύζευξης

Χηµική ΜετατόπισηΧηµική Μετατόπιση



Χηµική µετατόπισηΧηµική µετατόπιση

Εάν όλοι οι πυρήνες σ’ ένα µόριο είχαν την ίδια συχνότητα συντονισµού, ω0, 
τότε το NMR δεν θα ήταν χρήσιµο. Ευτυχώς όµως, η συχνότητα συντονισµού 
των πυρήνων στο µόριο επηρεάζεται από το χηµικό περιβάλλον, το οποίο 
τροποποιεί το µαγνητικό πεδίο που αισθάνονται οι πυρήνες, ακόµα και του 
ίδιου τύπου (π.χ. πρωτόνια).
Το αποτελεσµατικό µαγνητικό πεδίο, Βeff, που αισθάνονται οι πυρήνες λόγω 
του τοπικού πεδίου, Βτοπ, που δηµιουργεί το χηµικό περιβάλλον είναι

Η σταθερά αναλογίας σ ονοµάζεται 
σταθερά προστασίας ή θωράκισης του 
πυρήνα και τιµή της εξαρτάται από ένα 
πλήθος παραγόντων, τους οποίους θα 
εξετάσουµε στη συνέχεια.
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Beff = Bo - Bτοπ  ---   Beff = Bo ( 1 - σ )

ωeff = γ ( 1 - σ )Bo  ---  ωeff = ω0 ( 1 - σ )



Χηµική µετατόπιση (συνέχεια)Χηµική µετατόπιση (συνέχεια)

Κανόνας του Lenz

Βτοπ = σΒ0

Beff = (1 - σ) B0

B0

Bτοπ



Μέθοδος συνεχόµενου κύµατος (Μέθοδος συνεχόµενου κύµατος (Continuous Wave, CW)Continuous Wave, CW)

Παλαιότερα, η λήψη φασµάτων NMR γινόταν µε δύο τρόπους. Κατά τον 
πρώτο, το πεδίο Β0 διατηρείται σταθερό, ενώ µεταβάλλεται η συχνότητα ω1
(σάρωση συχνότητας). 
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Μέθοδος συνεχόµενου κύµατος (συνέχειαΜέθοδος συνεχόµενου κύµατος (συνέχεια))
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Κατά τον δεύτερο τρόπο, η συχνότητα ω0 διατηρείται σταθερή, ενώ 
µεταβάλλεται το πεδίο Β1 (σάρωση πεδίου).



ΠροστασίαΠροστασία, , αποπροστασίααποπροστασία και χηµική µετατόπισηκαι χηµική µετατόπιση

TMS
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Προστασία Προστασία 
χαµηλότερες συχνότητες

υψηλότερα πεδία

µικρότερες χηµικές µετατοπίσεις

ΑποπροστασίαΑποπροστασία
υψηλότερες συχνότητες

χαµηλότερα πεδία

µεγαλύτερες χηµικές µετατοπίσεις

ω = γ (1-σ) Β0



Κλίµακα δΚλίµακα δ

Για να ορίσουµε τη θέση των κορυφών στο φάσµα, µπορούµε να 
χρησιµοποιήσουµε τη συχνότητα ω0 (Hz). Επειδή όµως το Βτοπ είναι πάρα 
πολύ µικρό σε σχέση µε το Β0, η περιοχή των συχνοτήτων, όπου 
εµφανίζονται οι κορυφές θα είναι πολύ µικρή (της τάξης των kHz) σε σχέση 
µε την απόλυτη συχνότητα (της τάξης των MHz). Ετσι, χρησιµοποιούµε µια 
σχετική κλίµακα, δ. της οποίας η αρχή ορίζεται από µία ουσία αναφοράς.

Επειδή η δ είναι σχετική κλίµακα, 
έχει την ίδια τιµή σε οποιοδήποτε 
µαγνητικό πεδίο.

τετραìεθυλοσιλÜνιο (TMS)
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Κλίµακες δ για πυρήνες Κλίµακες δ για πυρήνες 11H H και και 1313CC
Για πρωτόνιαΓια πρωτόνια ~ 15 ~ 15 ppmppm::

Για πυρήνες Για πυρήνες 1313C, ~ 220 C, ~ 220 ppmppm::
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Χηµική µετατόπιση στο περιστρεφόµενο σύστηµα Χηµική µετατόπιση στο περιστρεφόµενο σύστηµα 
αναφοράςαναφοράς

Όταν η Mx,y κινείται µε συχνότητα ω µεγαλύτερη (ή και µικρότερη) από την 
συχνότητα περιστροφής του Π.Σ.Α., ω0, δηλαδή εκτός συντονισµού [(ω – ω0) ≠
0)], τότε θα σχηµατίζει γωνία φ µε τον άξονα y. 
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TMSt Η χηµική µετατόπιση ως 
προς το TMS, το οποίο 
θεωρούµε ότι έχει την ίδια 
συχνότητα περιστροφής µε το 
Π.Σ.Α.

ωTMS = ω0


