
Σταθερά προστασίαςΣταθερά προστασίας

Όπως αναφέραµε προηγουµένως, η χηµική µετατόπιση διαφόρων πυρήνων σ’ 
ένα µόριο οφείλεται στο χηµικό περιβάλλον των πυρήνων, το οποίο δηµιουργεί 
τοπικά µαγνητικά πεδία. Ανάλογα µε τον προσανατολισµό της έντασης των 
τοπικών µαγνητικών πεδίων ως προς το πεδίο Β0, αυτά προστατεύουν 
(αντίθετη κατεύθυνση ως προς το Β0) ή αποπροστατεύουν (ίδια κατεύθυνση µε 
το Β0) τους πυρήνες. Η προστασία ή αποπροστασία των πυρήνων αντανακλάται 
στο µέγεθος και το πρόσηµο της σταθεράς προστασίας σ.

Υπάρχουν αρκετοί παράγοντες, οι οποίοι επηρεάζουν το µέγεθος και το 
πρόσηµο της σ. Αυτοί διακρίνονται σε δύο κατηγορίες:

1.   Ενδοµοριακοί παράγοντες

Ηλεκτρονιακό περιβάλλον

Γειτονικά άτοµα ή οµάδες ατόµων

2.   ∆ιαµοριακοί παράγοντες

∆εσµός υδρογόνου

∆ιαλύτης



Σταθερά προστασίας (συνέχεια)Σταθερά προστασίας (συνέχεια)

σ = σ∆ + σΠ + σΜ.Α. + σΗ.Π. + σW + σ∆.Υ. + σ∆Ι.

σ∆ = ∆ιαµαγνητική σταθερά προστασίας

σΠ = Παραµαγνητική σταθερά προστασίας

σΜ.Α.  = Προστασία λόγω µαγνητικής ανισοτροπίας. 

σΗ.Π.  = Προστασία λόγω της ύπαρξης ηλεκτρικών πεδίων 

σW = Προστασία λόγω της ύπαρξης δυνάµεων van der Waals

σ∆.Υ.   = Προστασία λόγω σχηµατισµού δεσµών υδρογόνου

σ∆.Ι. = Προστασία λόγω επίδρασης του διαλύτη



∆ιαµαγνητική ∆ιαµαγνητική σταθερά προστασίας (σταθερά προστασίας (σσ∆∆))

Η σ∆ οφείλεται σε τοπικά µαγνητικά 
πεδία, τα οποία δηµιουργούνται από 
το ηλεκτρονιακό νέφος, το οποίο 
περιβάλλει άµεσα τον πυρήνα. Τα 
τοπικά πεδία αντιτίθενται προς το 
πεδίο Β0. Εποµένως η σ∆ έχει θετική 
τιµή και προστατεύει τον πυρήνα.

Η σ∆ αποκτά τη µεγαλύτερη τιµή όταν

• το ηλεκτρονικό νέφος έχει σφαιρική συµµετρία (s ηλεκτρόνια).

• Υπάρχει ελεύθερη κυκλοφορία ηλεκτρονίων.
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µΒ = µαγνητονή του Bohr

r = µέγεθος ηλεκτρονιακού νέφους

ρ(r) = πυκνότητα ηλεκτρονιακού νέφους

Για το άτοµο του υδρογόνου, 
η σταθερά προστασίας είναι 
καθαρά διαµαγνητική.



∆ιαµαγνητική σταθερά προστασίας∆ιαµαγνητική σταθερά προστασίας ((συνέχεια)συνέχεια)

Εξίσωση Lamb
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Με την εξίσωση Lamb, θα µπορούσαµε να 
υπολογίσουµε τη χηµική µετατόπιση για 
οποιοδήποτε πυρήνα, εάν είµαστε σε θέση να 
υπολογίσουµε κβαντοµηχανικά τον όρο ρ(r).

Ο υπολογισµός αυτός για βαρύτερα από το 
υδρογόνο άτοµα είναι πολύπλοκος και σχετικά 
ανακριβής, γιατί πρέπει να θεωρήσουµε όχι 
µόνο τα ηλεκτρόνια s, αλλά και τα ηλεκτρόνια 
p, d, f, ή/και τα ηλεκτρόνια στα µοριακά 
τροχιακά στην περίπτωση µορίων.

Άτοµο H Li C N O F P

σ∆ (ppm) 17.8 101.5 260.7 325.5 395.1 470.7 961.1

Για το άτοµο του Η που 
έχει µόνο ηλεκτρόνια 1s, ο 
υπολογισµός της σ∆ είναι 
αρκετά ακριβής.



Συνεισφορά του επαγωγικού φαινοµένου στη Συνεισφορά του επαγωγικού φαινοµένου στη σσ∆∆
Το αποµονωµένο άτοµο του Η έχει µια τέλεια συµµετρική 
κατανοµή των ηλεκτρονίων 1s και εποµένως µπορούµε να 
υπολογίσουµε µε ακρίβεια την τιµή της σ∆.

H(1s)

Εάν τώρα συνδέσουµε το άτοµο του υδρογόνου µε έναν 
υποκαταστάτη, π.χ. -CH3, τότε το ηλεκτρονιακό νέφος
γύρω από τον πυρήνα του υδρογόνου θα παραµορφωθεί. 
Ο άνθρακας είναι περισσότερο ηλεκτραρνητικός από το 
υδρογόνο και έλκει προς το µέρος του το ηλεκτρόνιο 1s
του υδρογόνου.

H(1s) C(sp3)

Επειδή µειώνεται η ηλεκτρονιακή πυκνότητα γύρω από το πρωτόνιο, ο 
πυρήνας 1Η αποπροστατεύεται και εποµένως η συχνότητα συντονισµού 
µετατοπίζεται προς χαµηλότερα πεδία (µεγαλύτερη χηµική µετατόπιση).

Για παράδειγµα, στα υδραλογόνα, παρατηρούµε ότι όσο µεγαλύτερη είναι η 
ηλεκτραρνητικότητα Ε του αλογόνου, τόσο µικρότερη είναι η σ∆ και 
εποµένως, τόσο περισσότερο αποπροστατευµένο εµφανίζεται το πρωτόνιο.

σ∆ (HF) < σ∆ (HCl) < σ∆ (HBr) < σ∆ (HI)



Επίδραση του επαγωγικού φαινοµένου στηΕπίδραση του επαγωγικού φαινοµένου στη σσ∆∆ (συνέχεια)(συνέχεια)

Ο παρακάτω πίνακας παρουσιάζει τη σχέση ανάµεσα στη χηµική µετατόπιση 
των πρωτονίων του µεθανίου και στην ηλεκτραρνητικότητα των συνδεδεµένων 
µε τον άνθρακα αλογόνων. Όπως φαίνεται, η επίδραση του επαγωγικού 
φαινοµένου των αλογόνων στη χηµική µετατόπιση των πρωτονίων µεταδίδεται 
µέσω των δεσµικών ηλεκτρονίων που συνδέουν τα πρωτόνια µε τον άνθρακα.

H-CH2-F H-CH2-Cl H-CH2-Br H-CH2-I H-CH3

Ε 4.0 3.0 2.8 2.5 2.1

δ 4.13 2.84 2.45 1.98 0.13

Εκτός από τα αλογόνα και άλλα άτοµα, ή οµάδες ατόµων δρουν ως δέκτες 
ηλεκτρονίων, όπως οι οµάδες –ΟΗ, -NO2, -SH, -NH2, -CN, κ.ά.

Ορισµένα άτοµα ή οµάδες ατόµων, π.χ. -Ο-, -COO-, -OCH3, κ.ά., δρουν ως 
δότες ηλεκτρονίων και προκαλούν προστασία των πρωτονίων (µικρότερή 
χηµική µετατόπιση).



Επίδραση του φαινοµένου της µεσοµέρειας στη Επίδραση του φαινοµένου της µεσοµέρειας στη σσ∆∆
Όπως είναι γνωστό το φαινόµενο της µεσοµέρειας ή συντονισµού (+Μ ή –Μ) 
εµφανίζεται σε ακόρεστα συστήµατα παρουσία υποκαταστατών, οι οποίοι 
λειτουργούν ως δέκτες ή δότες ηλεκτρονίων. 

Για παράδειγµα, θεωρούµε το αιθένιο µε τους υποκαταστάτες -COCH3
(µέθυλοβίνυλοκετόνη) και –OCH3 (µέθυλοβίνυλαιθέρας) οι οποίοι δρουν ως 
δέκτης και δότης ηλεκτρονίων, αντίστοιχα.

Στην κετόνη, η οµάδα -COCH3 έλκει τα δεσµικά ηλεκτρόνια προς το µέρος 
της και µακριά από το διπλό δεσµό, ελαττώνοντας έτσι την ηλεκτρονική 
πυκνότητα γύρω από τα πρωτόνια, µε συνέπεια αυτά να εµφανίζουν 
µεγαλύτερες χηµικές µετατοπίσεις σε σύγκριση µε αυτές των πρωτονίων του 
µη υποκατεστηµένου αιθενίου. Το ακριβώς αντίθετο φαινόµενο παρατηρείται 
στον µέθυλοβίνυλαιθέρα, όπου ο υποκαταστάτης (–OCH3 )-δότης ηλεκτρονίων 
αυξάνει την ηλεκτρονική πυκνότητα γύρω από τα πρωτόνια.
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Επίδραση του φαινοµένου της µεσοµέρειας στη Επίδραση του φαινοµένου της µεσοµέρειας στη σσ∆∆ ((συνέχεια)συνέχεια)

Το ίδιο σκεπτικό µπορεί να χρησιµοποιηθεί για την ανάλυση των χηµικών 
µετατοπίσεων σε υποκατεστηµένα αρωµατικά συστήµατα. ∆ύο καλά 
παραδείγµατα αποτελούν τα µόρια της ανιλίνης και του νιτροβενζολίου.

Στην ανιλίνη, ο 
υποκαταστάτης -ΝΗ2 δρα 
ως δότης ηλεκτρονίων 
(+Μ) και αυξάνει την 
ηλεκτρονική πυκνότητα 
στον δακτύλιο, ιδιαίτερα 
στην όρθο και πάρα θέση 
(όπως φαίνεται από τις 
δοµές συντονισµού). Έτσι, 
τα πρωτόνια τα 
συνδεδεµένα σε αυτές τις 
θέσεις είναι περισσότερο 
προστατευµένα και 
εµφανίζουν µικρότερες 
χηµικές µετατοπίσεις από 
τα πρωτόνια του βενζολίου
(δ 7.27).
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Επίδραση του φαινοµένου τηςΕπίδραση του φαινοµένου της µεσοµέρειαςµεσοµέρειας στη στη σσ∆∆ (…(…))
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Στο νιτροβενζόλιο, ο
υποκαταστάτης -ΝΟ2
δρα ως δέκτης 
ηλεκτρονίων (-Μ) και 
ελαττώνει την 
ηλεκτρονική πυκνότητα 
στον δακτύλιο, ιδιαίτερα 
στην όρθο και πάρα θέση 
(όπως φαίνεται από τις 
δοµές συντονισµού). 
Έτσι, τα πρωτόνια τα 
συνδεδεµένα σε αυτές τις 
θέσεις είναι λιγότερο 
προστατευµένα και 
εµφανίζουν µεγαλύτερες 
χηµικές µετατοπίσεις 
από τα πρωτόνια του
βενζολίου (δ 7.27).



Παραµαγνητική σταθερά προστασίας (Παραµαγνητική σταθερά προστασίας (σσΠΠ))

Έχει την ίδια καταγωγή µε τη σ∆.

Η σ∆ αποκτά τη µεγαλύτερη τιµή 
όταν

• Ασύµµετρη κατανοµή του 
ηλεκτρονικού νέφος (p, d, …
ηλεκτρόνια).

• Περιορισµένη  η κυκλοφορία 
ηλεκτρονίων.

Η έχει σ∆ αρνητική τιµή, εποµένως 
αποπροστατεύει τον πυρήνα.
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∆Ε = ενεργειακή διαφορά µεταξύ 
βασικής και διεγερµένης στάθµης.

r = µέγεθος ηλεκτρονικού νέφους.

Q = στοιχεία µήτρας που εκφράζουν 
την ηλεκτρονική πυκνότητα και την 
τάξη δεσµού.

QNN = 2, όταν η ηλεκτρονική πυκνότητα στα ατοµικά τροχιακά 2p είναι ίση  
µε 1 (ισχύει για άτοµα άνθρακα στους υδρογονάνθρακες).

QNB ≠ 0, όταν υπάρχει πολλαπλός δεσµός.

QNB = 0, όταν υπάρχουν µόνο απλοί δεσµοί.



Παραµαγνητική σταθερά προστασίας (συνέχεια)Παραµαγνητική σταθερά προστασίας (συνέχεια)
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Όταν ∆Ε ↑ , τότε |σΠ| ↓

Ένωση Υβριδισµό
ς

ΣQNB ∆Ε (eV)
µετάπτωση

δC

Αλκάνια sp3 0 ~ 10 (σ → σ*) 0-50

Αλκύνια sp 0 ~  8 (π → π*) 50-80

Αλλένια
(ακραία)

sp2 0.4 ~  8 (π → π*) 70-100

Αλκένια, 
αρωµατικά

sp2 0.4-0.6 ~  8 (π → π*) 100-150

Αλλένια
(κεντρικά)

sp2 0.8 ~  8 (π → π*) 200

Κετόνες sp2 0.4 ~  7 (n → π*) 200

r

r, Z

Z

Όταν r ↓ , τότε |σΠ| ↑

Η συνολική σταθερά 
προστασίας των πυρήνων 
από το ηλεκτρονικό νέφος 
είναι

σ = σ∆ + σΠ

δ (1H) = 10 ppm

δ (13C) = 400 ppm

δ (15N) = 930 ppm

δ (19F) = 800 ppm

δ (51V) = 2400 ppm



ΜαγνητικήΜαγνητική ανισοτροπίαανισοτροπία
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Ανάλογα µε τον προσανατολισµό του δεσµού  C-C ως προς το πεδίο Β0, έχουµε 
µεταβολή της διαµαγνητικής προστασίας των πρωτονίων, λόγω του επαγόµενου 
πεδίου Β’. π.χ. στην περίπτωση α, τα Η που βρίσκονται επάνω και κάτω από το 
δεσµό προστατεύονται, ενώ όταν βρίσκονται κατά µήκος του δεσµού 
αποπροστατεύονται. Το αντίθετο συµβαίνει στην περίπτωση β.
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Μαγνητική ανισοτροπία (συνέχεια)Μαγνητική ανισοτροπία (συνέχεια)

Η επίδραση της µαγνητικής ανισοτροπίας στη χηµική  µετατόπιση µπορεί να 
υπολογισθεί θεωρητικά από την Εξίσωση McConnell. Αυτή για δεσµούς µε 
κυλινδρική συµµετρία γράφεται:

)31)((
43

1 2
3 θσυνχχ
π

σ −⊥−= //
r

C

C H

θ

r

χ // και είναι η µαγνητική επιδεκτικότητα του δεσµού C-C, µε 
παράλληλο και κάθετο προσανατολισµός προς το πεδίο Β0, αντίστοιχα.

r είναι η απόσταση του Η από το µέσον του δεσµού C-C.

θ είναι η γωνία που σχηµατίζει το άνυσµα r µε το δεσµό C-C.

⊥χ

αχχχ ανισοτροπίµαγνητική// ⊥−=∆

Η εξίσωση McConnell είναι αρκετά γενική και µπορεί να εφαρµοσθεί όχι 
µόνο για τους απλούς δεσµούς, αλλά και για διπλούς, τριπλούς δεσµούς, 
καρβονυλικές οµάδες και αρωµατικά συστήµατα.

0Bχµ =



Μαγνητική ανισοτροπία (συνέχεια)Μαγνητική ανισοτροπία (συνέχεια)

Εάν χρησιµοποιήσουµε την εξίσωση McConnell και σχεδιάσουµε το διάγραµµα της 
σ ως προς θ για διάφορες τιµές της γωνία θ (∆χ και r έχουν σταθερές τιµές) , θα 
πάρουµε δύο κώνους, οι οποίοι εκτείνονται από το κέντρο του δεσµού. Στην 
περιοχή εντός του κώνου έχουµε την περιοχή αποπροστασίας (-), ενώ εκτός της 
περιοχή του κώνου έχουµε την περιοχή προστασίας (+). Για γωνία 54.7ο η επίδραση 
της µαγνητικής ανισοτροπίας είναι µηδενική.

Για απλούς δεσµούς (∆χ = + 140) 

CC

Για διπλούς δεσµούς (∆χ = + 150)

CC

Για τριπλούς δεσµούς (∆χ = - 340) CC



ΜαγνητικήΜαγνητική ανισοτροπίαανισοτροπία (παραδείγµατα)(παραδείγµατα)

Ένα άλλο παράδειγµα µαγνητικής ανισοτροπίας είναι οι αλδεϋδες. Το 
αλδεϋδικό πρωτόνιο είναι πολύ αποπροστατευµένο και εµφανίζεται σε πολύ 
χαµηλά πεδία (δ 9-12). Αυτό συµβαίνει για δύο λόγους:

Συνδέεται µε ένα άτοµο άνθρακα, το οποίο µε τη σειρά του συνδέεται 
µε διπλό δεσµό µε ένα ηλεκτραρνητικό οξυγόνο.

Βρίσκεται εντός του κώνου αποπροστασίας της καρβονυλικής οµάδας.

OCH

HH H
8.93

10.64

Ha

He

Äδ =δ(He) - δ(Ha) = +0.5



Ρεύµα δακτυλίουΡεύµα δακτυλίου
Ας θεωρήσουµε το επίπεδο του βενζολικού δακτυλίου κάθετα τοποθετηµένο ως 
προς το πεδίο Β0. Τα ηλεκτρόνια π αρχίζουν να κυκλοφορούν κυκλικά επάνω και 
κάτω από το επίπεδο του δακτυλίου. Αυτή η κυκλοφορία, η οποία ονοµάζεται
ρεύµα δακτυλίου, δηµιουργεί ένα επαγόµενο µαγνητικό πεδίο, κάθετο προς το 
επίπεδο του δακτυλίου.

e-

B0

Bδακτýλιοò Το επαγόµενο πεδίο
Βδακτ. είναι ανισοτροπικό 
στο χώρο. Οι µαγνητικές 
γραµµές του πεδίου Βδακτ.
έχουν την ίδια 
κατεύθυνση προς το Β0
(το ενισχύουν) στα άκρα 
του  δακτυλίου, ενώ 
έχουν αντίθετη 
κατεύθυνση και 
αντιτίθενται προς το Β0
στο χώρο επάνω και 
κάτω από το επίπεδο του 
δακτυλίου.

Εποµένως, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι 
πρωτόνια που βρίσκονται επάνω και κάτω από 
το επίπεδο του δακτυλίου προστατεύονται, ενώ 
πρωτόνια τα οποία βρίσκονται στα άκρα του 
επιπέδου του δακτυλίου αποπροστατεύονται.
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Ρεύµα δακτυλίου (συνέχεια)Ρεύµα δακτυλίου (συνέχεια)
Υπάρχει δυνατότητα να υπολογίσουµε 
θεωρητικά τις περιοχές προστασίας 
και αποπροστασίας που δηµιουργεί το 
ρεύµα δακτυλίου, χρησιµοποιώντας 
ορισµένα µοντέλα ποικίλης ακρίβειας 
Το απλούστερο, αλλά λιγότερο ακριβές 
µοντέλο είναι το σηµειακό δίπολο του 
Pople.

Η

θ

r

Qpople = σταθερά αναλογίας

iδακτ. = ένταση ρεύµατος δακτυλίου 
(εξαρτάται από τον τύπο του 
αρωµατικού δακτυλίου. Είναι ίση µε 
1 για το βενζόλιο).
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Συστήµατα µε 4n + 2 ηλεκτρόνια π, που παρουσιάζουν αρωµατικό χαρακτήρα
(διατροπικά µόρια), εµφανίζουν την επίδραση του ρεύµατος δακτυλίου.

Στην περίπτωση πολυκυκλικών αρωµατικών ενώσεων, το ρεύµα δακτυλίου 
θεωρείται ότι προκύπτει από το άθροισµα των σχετικών συνεισφορών από κάθε 
δακτύλιο στο σύστηµα.



ΡεύµαΡεύµα δακτυλίου σε συστήµατα µε δακτυλίου σε συστήµατα µε 4n 4n ηλεκτρόνια πηλεκτρόνια π
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Συστήµατα µε 4n ηλεκτρόνια π, τα οποία δεν παρουσιάζουν αρωµατικό 
χαρακτήρα (παρατροπικά µόρια), εµφανίζουν ρεύµα δακτυλίου, µε εντελώς 
αντίθετη δράση από το κλασσικό ρεύµα δακτυλίου. 

Πρωτόνια στο ίδιο επίπεδο και εκτός του δακτυλίου προστατεύονται, ενώ τα 
πρωτόνια πάνω και κάτω από το επίπεδο του δακτυλίου αποπροστατεύονται. 
Μ’ άλλα λόγια οι κώνοι προστασίας στα παρατροπικά µόρια έχουν αντίθετο 
πρόσηµο από τους αντίστοιχους κώνους στα διατροπικά µόρια, όπως 
φαίνεται στο παρακάτω παράδειγµα.

4 * 3 + 2 = 14 π e-

4 * 4 = 16 π e-



Επίδραση ηλεκτρικού πεδίου πολικών οµάδων και Επίδραση ηλεκτρικού πεδίου πολικών οµάδων και 
δυνάµεων δυνάµεων Van Van der Waalsder Waals

Το ηλεκτρικό πεδίο το οποίο δηµιουργούν πολικές οµάδες, π.χ. NO, NO2, που 
βρίσκονται πλησίον ενός πρωτονίου µπορεί να παραµορφώσει την 
ηλεκτρονική πυκνότητα γύρω από αυτό και εποµένως να επηρεάσει τη
σταθερά προστασίας. Η παραµόρφωση του ηλεκτρονικού νέφους εξαρτάται 
από από το φορτίο της πολικής οµάδας.

Κατ’ αναλογία, µια ογκώδης µη φορτισµένη οµάδα, που βρίσκεται πλησίον 
ενός πρωτονίου µπορεί να εξασκήσει µη δεσµικές δυνάµεις Van der Waals
και να παραµορφώσει την ηλεκτρονική πυκνότητα γύρω από αυτό.

Η επίδραση του ηλεκτρικού πεδίου και των δυνάµεων Van der Waals
περιγράφονται ποσοτικά από την εξίσωση του Buckingham:

∆σ = - ΑΕ C-H – ΒΕ2 Α και Β είναι σταθερές. EC-H
αντιπροσωπεύει το ηλεκτρικό 
πεδίο κατά µήκος του δεσµού 
C-H και E2 είναι το τετράγωνο 
του µεγέθους του ηλεκτρικού 
πεδίου στο πρωτόνιο.

Ο πρώτος όρος της εξίσωσης 
περιγράφει την επίδραση του 
ηλεκτρικού πεδίου, ενώ ο δεύτερος όρος 
την επίδραση των δυνάµεων Van der 
Waals



Επίδραση ηλεκτρικού πεδίου πολικών οµάδων και Επίδραση ηλεκτρικού πεδίου πολικών οµάδων και 
δυνάµεων δυνάµεων Van Van der Waalsder Waals (συνέχεια)(συνέχεια)

∆σ (ορθο) = - 0.70 ppm

∆σ (µέτα) = - 0.19 ppm

∆σ (πάρα) = -0.14 ppm
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ΕπίδρασηΕπίδραση δεσµού υδρογόνουδεσµού υδρογόνου

Γενικά, ο σχηµατισµός δεσµού 
υδρογόνου προκαλεί 
αποπροστασία του πρωτονίου 
του υδροξυλίου και µετατόπιση 
σε µικρότερα πεδία.

Με το NMR µπορούµε να 
διακρίνουµε µε ασφάλεια το 
σχηµατισµό ενδοµοριακού και 
διαµοριακού δεσµού υδρογόνου, 
όπως φαίνεται στο διπλανό 
σχήµα.

Με την αραίωση, µεταβάλλεται η 
χηµική µετατόπιση µόνο του 
πρωτονίου του υδροξυλίου που 
συµµετέχει σε διαµοριακό δεσµό 
υδρογόνου (στο µόριο της
αιθανόλης), λόγω θραύσης των 
δεσµών υδρογόνου.



Ένταση κορυφών στα φάσµατα Ένταση κορυφών στα φάσµατα 11H NMRH NMR

Ορίζουµε ως ένταση κορυφών το εµβαδόν της επιφάνειας που περικλείεται από 
µια κορυφή. Το εµβαδόν το µετράµε αυτόµατα µε ηλεκτρονικό ολοκληρωτή, ο 
οποίος βρίσκεται ενσωµατωµένος στον φασµατογράφο NMR, υπό τη µορφή ενός 
βήµατος, όπως φαίνεται στο σχήµα. Το ύψος του βήµατος µετρούµενο σε 
αυθαίρετες µονάδες είναι ανάλογο του εµβαδού της κορυφής.

Η λεπτοµερής εξέταση του εµβαδού της κορυφής αποκαλύπτει ότι αυτό είναι 
ανάλογο προς τον αριθµό των πρωτονίων που δίνουν το συγκεκριµένο σήµα.

Πάντως πρέπει να ληφθεί 
υπόψη ότι µόνο ο 
σχετικός αριθµός των 
πρωτονίων µπορεί να 
προσδιορισθεί µε την 
ολοκλήρωση.
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Φασµατοσκοπία Φασµατοσκοπία 11H NMR H NMR στην ποσοτική ανάλυσηστην ποσοτική ανάλυση
Η φασµατοσκοπία NMR χρησιµοποιείται στην ποσοτική ανάλυση µειγµάτων ή 
στον προσδιορισµό προσµείξεων.
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Ας υποθέσουµε ότι έχουµε ένα µείγµα ουσιών Α και Β. 
Μπορούµε να προσδιορίσουµε την % αναλογία του 
µείγµατος µε την εξίσωση:

mA και mB = οι µάζες των δύο ουσιών

ΜA καιΜB = οι µοριακές µάζες

ΝA και ΝB = ο αριθµός πρωτονίων για 
συγκεκριµένα σήµατα των Α και Β

IA και IB = τα εµβαδά των σηµάτων

Πειραµατική τιµή: 1:1.519 ± 0.030

Θεωρητική τιµή: 1:1.491 σφάλµα ~ 2%

Για τον προσδιορισµό απόλυτων τιµών 
για την Α και Β, χρησιµοποιούµε 
εσωτερικό πρότυπο.


