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Пpeдислoвиe pеДaкТopa

B нaстoящее BpеМя физииескиe MeTo.цЬI иссЛeДoBal{ия Br.
щесTв ПoЛyЧиЛи бo.lIьlпoе paзBиTиr и ПpиМенеHиr B pеIпеrrИИ oс.
I{oBIlЬIХ зaДaЧ ХиN4ии пo идентификaции' B ycтaнoвЛеI{ии ХI'{]\4иЧе-

скoГo сTрorния BrщесТBaИB изyЧеHии связи физиЧrскиХ ИХИN1'4-

ЧrскиХ свoйств BещесTB с иx ХиМиЧrскиt{ сТporниеl\{.
Унивеpситетский кypс ДЛя киМикoв ''ФиЗиЧеские lv{еToДЬI ис-,

сЛеДoвaния'' неoбьlчaйIro IIIиpoк: pacсМaTpиBarTся TсОрИя BзaиMo-
Действия изjтyЧения (в общем плaне) с Мoлекyлoй' облaдarощей
зa.цaннЬ]Nlи свойствaми (paвнoвеснoй геoметрией, Энеpгиrй, силo.
BьIМ пoЛеM и T'Д.), pеIlIение пpямой сПекTpaЛЬHoЙ зaдaни. B свoю
oЧеpеДЬ ЭКсITеpиМенТaJIь}lЬIе иссЛе.цoBa}Iиl[ сTaBяТ обpатнyrо спек-
TрaJIЬlfyIо зaДaЧy: пo резyЛЬТaTaМ BЗaиМo.цсйствllя иЗJTyЧrния с
мoлекyлoй oпpеДеЛиТЬ ее хaрaкТеpL4cTИКИ и ПaрaI\4еTpЬI.

Paссмотpение BЬIlПryкaзaннЬlx BoIIpoсoB Мo}кеT бьtть ltt.lД-
TBеpх(ДеI{o дaHнЬIМи рaзЛиЧньIХ' B перByю oчrpеДЬ сПrкТpoХиМи.
ческиХ, МеToдoB. Естественнo, чTo B кail(Дoм Byзе иN,lеrTся oпpеДе-
JIеI{нaя opиеHтaЦия (пpедпorтенис) тем иЛи иI{ЬlМ метoДaм. Ha-
сToяlцие yнебнo-метoДиЧеские paзpaбoтки oриеt{TиpoBaHЬI I]a сTy-.
ДrHToB Кубaнского ГoсyниBеpсиTеTa' B НиХ иЗЛaГaroTся oс}1oBЬI

физинеских МеToдоB, иcПoЛЬзyеМЬIХ I{a сеN4иI]apских и 'laбopaтоp.
FIЬIХ зaняТияx КyбГУ.

oсIIoBЬIIIPoToItнoгoIvIAГtIиTtIoГoРEЗot{AI{СA

Bвeдeниe ' -.

Срели Ba)кtlЬIх сПrКтpoскoПиЧrскиx MrTo.Ц'oB. КoТopьIa :XИМик

иоПoЛЬ3уrT дJIя уcТalloBлel{ия cтpyктypЬI вeшlеcтBa' сIIекTpо.окoПия

я.церrroГo AdaгнитtloГo prзoнal{сa (яМP) МеТoД oTI]oсиTrJIьтlO. }{o.

uь,Я, no нacToльI(o бьlотpo пpизIIaI{нЬIй xимикaми' чтo пo paопрo*

стpаI.Ieннoсти сpaBl{иil{ с ИК спектpоскоrIиеЙ

, Физическис oc}IoBЬI спoктpocкoПии ЯМP oпpелrляЮтся N,{aГ-

I-IитI{ЬIМи свOйсT'BaI\4и aтoM1IЬIx ядеp. 11звест.но [1], Чтo ядpa киMи-

чrскиХЭЛеМенToB,сOстoящиеиЗнrЧетt{oГoI(oJIичeсTBaиЛиПрoTo-
HoD' иЛИ нейrpoнов, oблaДaют Iflаzl|tltt'ItblЙL ,||oмrнmoлс (1') o,r-

ЛиЧнЬIМ oт нyЛя. Если ядро сoс'гoиT из ltltlеTtloгo кoлI,{ЧесTBa и'

ПрoToнoB и нейтpoнoв, Тo с)/MMapньtй магнитньtй МoМrнт я/xpa

ПpиI{иМaеT ЦеЛOЧисЛеI{I1Oе зHaчение. ЕоЛи же чисЛo IIpoToI]oB }rr.

"Ь.г'o' 
a Ilейтpoнoв - чrTI{o (или нaoбоpoт), то сyммapн.ыйl I\IaГI{ИT-

ньlй моменТ яДрa иМееT .цpoбнoе знaчеtlие. B теx сЛyчaяХ' кoГ.Ц.a

яДpo с0сToиT из ЧеTIIoгo Числa LI Пpoтol{oв и нейщoноB' сyММap-

ньlй мaгllитньtй мoмrнТ я.црa paвrн F[yЛю и тaкие я.цpa нr tlpoяB-

ЛяIоT Мaг[IиT}IьIx сBOйсTB' слr,цoBaтельнo, эффектa ЯМР нa I]иx

нaблюДaться I{е Мo)I(ет.

BзaимoдейсТBие lv{aГнитнoГo МoMенTa 
'rДpa 

с BrlРшi[lиМ I"{aГ-

I{иTнЬIМ ПoЛеМ (i].,, paньrшr в ЛиТеpaТypе ПpиtvlеняЛcя сиMBoл Hо)

IlpиBol(и.Г, B сOOTBеTсTBии с I]рaBиЛa,Ми .квaнтовой l\4lха}iиКи, к

диaгpaМNlе яДерьlЬlx ЭнеpГеTических урoBней, тatс кaк.щaГнllTнaя

эt1еpгияяДpaМo)I(етПpиниN{aТЬлиIIIЬl{екoтopЬIедисI(реТHЬIC ЗH2-

чrния Е; - Taк !{aзЬIBaеМЬI e cобсmвeннI,tе ЗнaчеItия. Этим. сoбст-

BенHЬIМ зI-{aЧеFIияМ .Э[IrpГии оOOTBеTсTBуют сoбcmвrннblе cocпxoя-

IILIя'*т.е.TесoсToяHияBкoTOpЬIxT0ЛЬкoиМoжеTнaхoдиTЬся
ЭлеМентapнaя ЧaсTицa. С пoмoшlьro BЬIcoкoчaсТoтнoГo iрнеpaToрa
Мo)кнo BЬIзBаTЬ ПеpеxoдЬl Mе}Iqцy сOбсTBеHIIЬIМи cocToяt'I!IяN7|А, Нa

.Д.иaГpaММr ЭнеpГrтичеокиx ypoвней. Пrrг;loщrние эHеpГии Мoжнo

oбнapyжитЬ, yсИЛиTЬ и зaIIисaTь Кaк сПекTpaЛЬнyЮ ЛиHиtо' иЛИ

Taк }IaЗЬlBa емьlЙ pезoна,нcньt Й с uzнllJl.

Этим сгloсобом мoхснo пoЛyчиTЬ сПекTp сOеДинrния, сoДер-

)кaiI{еГoaToМЬlсHеI{yЛеBЬtп4ия.ц.еpнЬIМимaгI]иTl{ьIМиМoМеI{ТaМи.



К uислy тaких aTo[,{oB oтнoсяTся прOToн 'Il , 
"Дpo фтopа ,ntr', ИЗa-

ToПьI aЗoТa 'nN И ''N ' a тaкже МнoГие ДpУГI4a' пpr,ДсТaвЛяЮЩие ин-Tерес с химической ToЧки ЗpeшIlЯ (тaбл.l).

Bj"#:.,Y:* Я,;ГaКИ.e Ba}I(IlЬIе и рaсIlpoстрaнеllнЬIr ЭЛеМе}lТЬI, кaкL, DI' '-(J' --5 и lY{I{oГиe дpyГиe, ядpa кoтopьIХ I{e иМeю.г Мaг-[IиTнoГo МoМrl{Тa o1ЛиЧнoГo oТ нyля" эффсктa 
"д"p,,o.o 

МaГF{иТ[lo.гo pe.ol{aнсa He дaюT и, сЛеto*aTелЬIlo' яBJIяюTоя не инфoрмaтив.
I{ЬIМи.

Taблицa 1.Пapaме,гpьt I{eкoToрьIx яДер' нa кoToрЬIХ нaблюдaется

бpaнной cиcтеI\,IЬI декaртoBьIХ кooрДиIlaт изт{epяюTся B еДиI{ицaX
h и о ITреl-1еляюТся сooТI{oIIIениеМ :

Pz = hm, {2)
Здacь *, - J||a?ншml'oe кBaLITOBое числo, кoToрoе ХaрaкTepизyeT
сmа цuo |tаptlьlе co cmоя II I|я, kIЛ|4 с:o бc mвe ннhlе сoсmoя н aя ЯI\pa.
Соглaсно yсЛoBиЮ кBaнтoBa}iиЯ

mt = I,l -l,I *2"...,*l (3)
где 1 . сtlltl|oвoе КваHmoвoе чucЛo сooТBrтстBуIoщеГo ядpa. Пoл.,
Hor чиcЛO BoзМoжI{ЬIx сoбственньlx знaчений иЛи ЭнерГrTиЧескиx
ypoвней сосTaBЛяеT 2I+l. Таким oбpaзoм' сПиЕIoBoе квal{ТoBor
чисЛo ПpoТorra paвнo I: |l2 и

z - кoМПoнeнтa егo yГЛoBoГO MoМенTa' к0Тopyю ЧaсTo I{aзЬIBa}oT

сПиItoМ, B сooтBеТс,гвии с ypaвIrrнI{rМ (2) дaeтcя сooTltoulrниеМ
(4)

ФиЗичeские oсtloBЬl эксПrриMеIIТa IIo я.цеptloil{y, rиагtlиTнoМy peзoнаlrсy [Ia ПрoTоне 1lH).Из ядерной физики МЬI зFIaеМ, чт0 }IеКoтopЬIr я.цpa, B тoМчисЛе и IIрOтoll' облaдaют yгЛoBЬIМ МoМеI{тoМ P, (paньйе B Л14.Гe-paTypе испoЛьзoBaЛся символ J или М1), кoторьlй в свою oЧеpеДЬ
oбyслaвливaеT ПoяBЛlниr y ЭToГo яДpa МaГниТI{oГo п,toментa (д).
oбе величинЬI свЯзa}nЬI Мr}I(цy собoй сoo.ГнollТеIlиrМ:

Pz = lhl
LJIеДoBaтелЬно' ITpoТoI{ Мo)кеT l{axo.циTЬся ToЛЬкo B .цByХ спиtlo-
BЬIХ сoсToЯниЯX' кoTopьIе ХaрaкTrpиЗуIоТся мaГниTнЬIМи кBa[iTo-
BЬIМи ЧислaМИ m, :Il2 |4 mt = -|l2' Тогдa BеЛиЧинa Пр0екции МaГ-

ниТнOГo МoМеНTa Нa z - gaПpaвЛеllие olipеДrЛяется фopмyлой
р Z = r\rn t = xrhl =. lrh l2 (s)

Тaким oбpaзoм' пpoтoн Мoжнo преДcTaBI,IтЬ кaк мaгнитньIй ди-.
ПoлЬ, z.кoМгloнеI{Та кoТopoГo Мoх{еT иМеTЬ ПaраЛлrЛЬAryio иЛи aн-
ТиПapaЛЛеЛЬнy}o opиенTal{и}o oТНoсителЬнo ПoЛoжиTrЛьнoгo нa-
ПрaBЛеЕiия oсИ 3 сисTеMЬI кooрДинaT.

B квaнтовoй меxaнике aToМнaя сисTеМa oПисЬIBaеТся вoлtlo-
BЬIМи фyI{кЦИЯМ14, кoTopЬIr яBJIяютоя pеIIIеIIияМи yрaвirrl{ия Шpе-
ДинГepa. flля yпpoщеI{ия ДaЛЬнейшtегo paссМoTрrния введем сoб-
сTBеI{нЬIе фунnции d k\ p ПpoToija, оooтBеTcTByIoЩие сocToяЕlияМ с
mt =112 И m, = -1l2" СoсToЯwИЯ с| 14 B Д\r$ я.цpaс0 сПиI{oI\,{ |l2имеroт
oДI{I-{aкoByю ЭIIерГиto' T'е. oни BЬIpо)кДенЬI. Этo вьlpo)tДение сНи.
I\,{aеТсЯ ТoЛЬкo B oДF{opoДнOМ МaГниTнoI\{ IIoЛе 4 Зa cчsT BЗaиMo-
.цействия яДrрнoГo МaгI{иTHoГo МoМrllТa р C Bo.(Pис.l.).

Если нaпpaBЛениr B0 сoвпaДaеТ с oсЬIо l' To BoзI-Iикaе.Г paЗ.
I{oсТЬ Эl{ерI.ий двyx сl1иI{oвЬ1Х состояниЙ

р = rP (1)
Здесь y. Z up 0 J|4 tI^ н lrmн о е o, m н о ur е н u е (то vнее N{aгIIиТo -ГириЧескoе
oтнolпение)"
B сooтветсTBI4|4 с квariтoвoй теopией yгловой L,I.МенT и ядеpньItiмaгнитный МoМе[tT l<ваIlmoваItьl. РaзpеtuеHl{Ь]r зI{aчrния МaКси-мaльнoй Пpoeкции yглoвoГo MoМен.гa нa oсЬ Z пpoизвoлЬнo вЬI-

ЯМP'
Химический
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Если нaпpаBЛeние B0 сoвIIaДaеT с осьlо
}roсТЬ э}IеpГиЙ двуx сIIIltloBЬIХ состояний

ЬЕ = 2|lzBa

Рисyнoк 1.

Cнятие вЬIpож.цrниЯ Э!IеpГr.
TиЧескиХ состояний пpoТо-
нa B MaГниТtloМ IIoлr'
Здесь: сип,{вolr H0 эквиBa-
лrнTrн иcпoЛЬ3yrМoМy B нa-.

сToящее BреМя сиMBo,Тy Ha.
ПpяЖrннoсTи l.IaГHиTI{oгo

пoля Bо.

РасЩеп;rение ypовней сoстoяний, Boзникaroщее Пpи эTolv{, tTрo.

пopц},roНaЛЬНo B0. Пpoтoн бyлет ПprиМyщrсTBенtto зalfl,ИltlaTЬ p .
сoсToяI1ие' пoскoлЬIiy энrpГия эToг0 сoсToяЁIия нижr. Чтoбьl вьt.
зBaTЬ llrpеХoД B сoсTOяние с бoлее вьrсoкой энергиeй, необхoдим,.
B сooTBетсTвии с бopoBcким yслOBиrМ ЧaсToT ЬE = hv > кBaнT ЭНrp-
Гт4k|:

h |/ 6 = 2р , B o =. y|-lB 6

иЛи излyЧениr с чaоToToй:
vo= (f l2п)EoИI1ИФ o = TBo
Уpaвнение (8) описьrвaеT Taк нaзЬIBаrМoе yсЛoвие prЗOнaf{сa,

I]pи КoT0рoМ Чacтoтa из,ryЧения ToЧнo coотBеTотвyеT ЭнrргеТиЧе-
ской ш.Iели. CпектpaльнaЯ ЛИI1k|Я ЯМР соотвеTсТByет l]ереХoдy' a

,n(лармopoвa нaстoтa) изМеняеTся B ЗaBисиМoсТи oT BеЛичиtlЬI

внeшIнrГo ПоЛя, исгIoлЬзoBa}r}Ioгo B ЭкопrриMеt{Tе.
B опьlте П0 яДеpнoМy МaгНI,lТнoМy резoнaнсy (Pис.2.), oбpа-

Зец B сTекляннoй тpyбке .циaМеTpоМ oкoЛo 5 мм помrIцaЮT B дaТ-
Чик сПекTpoМrTpa Ме}кд{y ПoЛЮсIlЬIМИ нaкoнеЧникaМИ МaГНI4Ta И

ПOдBеpГаЮТ BoздrйсТBиЮ Э:]oкTpoМaГниТHoГo и3ЛyчrHиЯ, ЧaсTО.Гy

кoTopoгo Мo}кнo МеI]яTь' Taк кaк ядpa возбy)к.цаюТся, КoГДa HaкЛa-

.ЦЬIвaютсЯ cooтBеTстByЮII{ие pезонaнсньIе ЧaстoтЬI. Кaк истoчник

вoзбy>кдениЯ исПoЛЬзyеTся pa,циoчaстотньIй ГrнерaТop, иЛи Пеpr-

.цaTЧик' a пoГЛoщrниr ядpaМи Э}Irpгии ITrpеДaTЧикa Мox(нo зaреГи-

сTpIrpoBaTЬ с lroМoщЬIо paДиoЧaстoтIloГo МoсTa. CиГнaЛ, BЬlДеЛен.

ньrй пloстoМ' yсиJIиBaеТся и зaписЬ]BaеTсЯ сaМoПиcцrМ. Taк пoлу.

чarTcя сПекTp, Пo кoToрoМy МеТo.цoМ кaЛибpoBки Мoil{нo oпpr.це-

ЛяTЬ pеЗoнa}rсHylo чaстoтy.
Pисунок 2.

ПpинципиaлЬнaя cхеMa спекTpоМеTpa ЯMP

rнrЁ
.{o сиx Пop MЬI B oснoBнoМ paссМaTpиBаJIи B эксПеpиМеIITе

ЯМP пpouесc, IIpиBoДящий к IIoГЛoщениЮ Э}IеpГии. oднaкo paв-

I{oвесI{oe рacПреДеЛr}Iие яДеp МежЦy сПИноBЬIМи сoсTояI{ияМи'

BЬIpa)кarмor yрaBHсI{ием (l), пpсДIIoЛaГaеT, чTo вoзбyжденнЪIe ЯД.

pa Moryт BoзBpaLцaTЬся B I{ихtнее сI1иI{oвoе сoсToяI{ие. Явление.

пеpе.Ц,aЧи ЭI{еpГии возбyжденHoгo сoсToяния B oкpу}кaющy}o сpе.цy

B BиДr теплoвoй ЭHrpГии' B резyЛЬTaТе ЧrГo я.цpo BoЗBpaЩaеTсЯ B

нижHrе с П иl-lo Boе СtlсToяHие' HaзЬIBaеТся pелaксaЦией.

Химический сДвиг
Нa знaчение реЗoнal{снoй чaстотЬI яДpa ,H вЛияrт pacПpе.це-

Ление ЭЛектрoHoB B xиМиЧrскИХ cBяЗяХ B МoЛекyЛе. Если .цля ,це-

Мoнcтpaции ЭToГo яBJIе}Iия вьlбpaть Taкor сoе.цинение, кaк бензил-

aцlTaT, НaПpиN4rp, To B сПекTpе ЯMP булyт нaблюдaться TpИ pаз.

ЛиЧнЬIx сиГнaЛa oт ПpoTol{oв фенильнoгo я.Ц.pa' МеTИЛеlloBoй и ме-

z' тo BoзникarT рaз.

(6)

\
n
(l)

$
,t

(7)

(8)

= g/шHt =/l'0



тиЛЬной ГpyППЬI фис. 3). Этот эффект BЬIзBaн рaзЛичнЬII\л Элек.
тpoн}lЬlМ Экpaт{иpoBaниrМ ядrр ПpoТoнa' кoтоpьIй B свolo oЧеpеДЬ
сBязaн с paзЛиЧt{ЬIм ХиMt{ческиМ oкрyжrниrМ ПpoТo}roB B МoЛrкy-
ле. Этот эффект И нzlзЬIBatoТ xиМиЧесКиМ сдBиГoМ.

B первoм пpиближенИk| TlpИЧИIIoй xимичсскoГO сдBиГа яв.
ЛяIоТся элеКTpoнЬI связи C.Н' в oбpaзoвaнии кoтopoй yЧaсTByrT
лaн-

Рисунoк 3.
ЯMP lFI - сПекТр бензилацетaтa.
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ньrй aтoм ЯДрa l]poтoнa" ПpилояtеIIIlOе МaГниT'ltoе ПoЛе B0 иI{Дyци-
pyеT тaкиr циpкyJIяции oкpy)кaЮЩегo яДpo ЭЛек,rр0l{нoгo oблaкa,
ЧTo в сooТBеТсТBии с зaкoнoм Ленцa BoзьIикaеT мaгнитньlй мо*
МrнT, Пo нaПpaBJIеI{иIo ПpoTиBoпoлоx<ньlй 4. Taким oбpaзoм, ло-
кuLiIЬI{oе IиaгниTHor пoЛе I{a ядpе oказЬIBarтся МlнЬtIIе ПриЛoжен-
нoгo. Этот эффект сooтBеTсTByеT МaГниTl"{oМy эКрaI{иpoBaI{иIо яД-
pa, кoтoрoе IIo}Iи)I{arT B0 I]a BеЛиЧИI1У o 4, гДе o- КoHCТZlНтa Экpa-
ЦирoBa}Iия ДЛя Дaннoгo IIpoToнa:

Brt"=Bo{-o) (e)
Кoнстaнтa экрal{иpoBaHИЯ o ПрoПoрЦIioнaЛЬнa эЛекТpol{нoй trлoт-
ItoсTи нa l s - oрбиTали aToМa BoДopoДa. B pезультaTе N,IaГниT}ioГo
ЭкpaнирoBaния B эксПеpип,{еI{Tе с разBеpткой ПoЛя I{y)кНo ПoBЬI-
сиTЬ BI{еIIIнее ПoЛе' чтoбьt yсЛoBия резoНa}iсa BЬIПOЛHяЛисЬ Ijpи
ДaHIIой ЧaсToTе. Если же экспеpиМенТ oсyщесТBЛяеТся с чaстoтнoй
pазвеpткoй' To IIpи I]oсToяннoM ПoЛе 4 pезoнaнснЬrе yслoвия бy.
ДyТ BI,IпOЛняTЬсЯ пpи бoлее низкoй ЧaстoТl' чем мoжно бьIло
oж(иДaТЬ.

.{ля мoлекyЛ сиTyaциЯ yсЛo)IffiяrTся, ПocкoлЬку зДrсЬ ну}I{нo

paссМaТриBaTЬ элекTpot{нyю Циpкyляцию пo всей МoЛrкyЛе. Мож.

Ito ПoкaзaТЬ, ЧTo иcкaжrниl сфоpиvескoй симметpии эЛекTрoннo-

гo pacПprДелlilиЯ' BЬI3BаI{}loе пpисyTcTBиеM дрyГиx ядеp, yМеI{Ь-

IIIaеT ДplaМaгнитньrй эффект. Этo yменьlпсHие N4oж}lo paссМaTpи-

BaTькaквoзникнoBениrПaрaМaГI{иT}IoГoтvIoI\,Il}ITa'yсиЛиBa}otцrГo
BlIешI{еr ПoЛе B0. Тaким oбрaзoм, з}IaЧrниr o B МoлекyJ]aХ яBJlяеТ-

ся сyммoй .циaМaгниТHoй и ПapaМaГ}IиTнoй кoмпoненT иHДуциpo.

BaI{I{oгo ДBих(rния Элrкщot{oB. ПоcколькУ для большrиx МOЛrкyЛ.

ПpиpoДa ЭЛrкTрo IrНoГo .ц'BшкrI{ия и}IДy циpoвaннOГо BFIеIIIни М МaГ-

}IиT}IЬIМ ПoЛеM нrизBrcтнa' тo пpaктически IIoЛеЗ}Ioе пpиближение

y.цaеTся пoЛyЧиTЬ, paз.цеЛиB экpaниpoBaние нa BкЛaдЬI oТ oTделЬ.

I.IЬIх aТOМoB и ГpyПП' кoToрЬIе B сBoю oЧrprдЬ I\,Ioжнo oЦениTЬ с

I1oМoЩЬIо ПрoОTЬIХ T\,{oДелей. ЗaвисимостЬ кOLIсTaI{TЬI ЭкpaниpoBa-

ния оT xиМиЧескoГo сTporнИя бyдет пoДрoбIlrе oбсyжДенa }Iи)кr.

3.цесь лишrь oTтr4еTиM,'ЧTo .цJlя пpoТoнa еr BrличиIIa BсеГдa пoIIo}ки.

TеЛЬI{a. .[.ля oтдельtIЬIх сoеДинений пpотoI{ЬI рaЗHьIХ грyПП HaзЬI-

B aЮT Экр a}Iиp oB a}IнЬIМ p7'1J|p1 д{rЗЭкрaниp OBaнньIМи oTl{o сиTeЛьFl o

некотоpойэтaлoннoйЛинииBспектpr'есjIииxсиГнzш]ЬII{aхoдяTся
в бoлее сиЛЬIIoМ или бoлее спaбoм oТ }Iеr I]oЛе.

Aбоoлrотнoе Oпpr.цrI{еI{ие BeлиЧинЬI IIoля иЛи prзoнaнснoй.

ЧaсТOTЬ]TеXЕIиЧескIiсЛo)кнooсyщеcTBиTЬ,ПoЭToМyBсПrкТрOскo-
пии ЯMР tloЛo)I{rние prзol{aнонoГo сигI{iшIa изМеpяloT oTъ{oси-

TеIIЬH6 сиГнaлa Э.i.aЛoI{нOГo BещесTBa' T.е. стaн.цapтa. oбьlчно .ц.ля

ПрoToнFIoГo МaГ[iиTнoГo реЗo}raнca TaкиМ corДинrнИеМ cЛужиТ

TеTpaМеTиЛcиjIaн (ТМС). Знaчеllие сиГlI,шIa TMC в II]кaJIе ХиМиЧе.

ск}tх с.цBиГoB IIpoToнoB приI{иМarTcЯ зa нoль. PезoнaHснЬIе сиГнa-

ЛЬI ПpoToнoB исcЛrдyrмoГo BещеcTBa B сПrкTpax ЯМP paзДеЛrнЬI

Taк нaзЬIBaеI\,IЬIM XиМиЧескиM сДBиГoМ, безpазмеpнaЯ BеЛиЧинa'

кoTopoГo oIrpе.цеЛЯеTся сЛеДyюЩим oбpaзoм:

6 = (l' ,,ur,r', *, t'.r, u.'rn \ I t',' ( 1 0)

ЗдесЬ ,.,. рaбouaя ЧaсToТa исПoJlЬзyrмoгo спекTpoМеTpa (нaпpи.

Меp, 80 MГЦ), a Ч,,,u|,,^uo И У,n'*,ou - pезoнaнсHЬIе ЧaсToТЬl иссЛедyе-

МoГo BеtI{естBa l,1 ЭTаJIoгIa, сooтBrTсTBсI{нo (измеpяемьrе в Гц). Ta-

ким обpaзoМ' B кaчlстBе rДиI]иЦ xиМиЧескoГo с.ДBиГa B .l - rIjкаJIе

C5Н5_ CН2- o- с_сНJ



исПoJIЬзyIoTся безрaзМeplrЬIe МиЛЛио}IнЬIе ДОли (м'д. или р.p.1т. - B
aнглийской тpaнскpипции).
B некоторьIx сЛyчaЯx кpoМr 6 - ЦIкaЛЬI rще исПoЛЬЗyrТcя r- ШIкa-
ла. oбе шJкZшIЬI свяЗaннЬI сooТ[IоtIJеI{иrN{ :

r=100-J (t 1)
fipyгoй вaжнoй oсобенностЬю сITекTрa ЯМP яBЛяeTся ToT

фaкт, н.гo ПЛoщaДЬ ПoД prзoIIaIrc}IьI}4 cиГttaЛoМ ПpoПopЦиo}raJlЬ}ra
чисЛy IIрoToI{oB, Дalощ}rx зToT сиГнаJI. Пpи этом Balкt{о yt{иTЬIBа.ГЬ
пЛ0щaДь BсrГo cЛoжнoГo cигнzшa, a I7e oтДельнoй еГo сoоTaBля}o-
щей.

Cпин-спинoBoе BЗaиN{oдействие
Cpaвнивaя спекTр бензилaцетaтa (Pис.3.) и оПекTр этилфop-

М{,IaТa' ПpиBrДе}ItIЬIfl нa pиc.4, мьt Зaп,IeТиM нr ТoЛЬкo paЗЛИЧие B
инTеноиBI{осTях и пoЛo}кеIlии pезoHaHсIlЬIх cиГнaJIoB. Сигнaльt oт.
ЛиЧaк)Tся Тaк)ке J|tульmanЛеmнoсmbю. B оДном сщ/Чaе кaк [4е-
TиЛЬгiЬIе' Тaк и МеTиЛrHoBЬiе ПpoToHЬI ПpoяBЛяtoTсЯ B сПrКlpе кaк
сИнГЛетЬI. B дpyгoм . пpoТонЬl TaКих же ГpyПIi Дa}oT TриПЛеТ и
кBapТеT оooТBrтсTBrннo оo cTpoГo oПpеДелrнIrьIМ paсПpеДеЛениеM
иЁITеIIсиBI{oстей BнyTри э.Г|4x Iv'уЛьmanJxеmo в'

Рисунок 4.
ЯМP lн - cПекТp ЭTиЛQopМиaTa

o
It

Hс- o- сн?_сн5 _ сн-

l lричина ПoяBЛения этой тонкoй стpyкrypЬt - сПиti-сПиItовoс
взaимодействие. oно BoЗHикaеT Зa сЧеT MaГниТнoГo взaимодеЙст-
Bия Ме}I{дy oTд{eЛЬнЬiMИ ПpoTo}IaМи' кoTopoе ПеpеДaеTся ЧереЗ
ЭЛекТрol]Ьt ХиМичrсКих связей, косBеtlнo сoедИI{яIоrциХ Эти Пpo-
ToI{ЬI.

Энеpгия сПИн.сITиHoвoГo BЗaиMoДействия Е Mе)I(lly ДtsyМя яД-

paми A и Х пpoпорциoнaJlЬI{a пpoизBe.цeниIо иХ N,'aгниTнЬIХ Мo-

Ме1lTоB и с lloМotl{Ьк] ypaBI{еI.Il4я (5) ее Мox(Нo ЗaПисa'Гь B Bидс

E: J.,.,!,1,
З.цесь I | |4 I,\' - тaк нaзьIBaeмЬIe яд\еpI{ЬIе сtIиI{oBЬIe

ЯДеp, 
^ 

./{.\, - сКаJIяpнaя кoI.IсТaI{Тa сПиI]-сПиLIOBOГо

Mе)l(Дy ниМ}i'

(12)

BеКTopьI обоиx
взaимo.цеЙст.вия

Тoт фaкт, Чтo спиll.сIrинoвое взaимoдeйстBие ПеpeДaется Чe-

prЗ xип,{ичrскиr сtsя3и, делarT кoнсTaнTy J oчень ЧyBсTBиТеЛьной к

',.,un, 
связей, yчaстByloщиХ B ПерrДaтjе' и к иХ BзaиМI{oй opиентa-

ции B L,IoЛекyЛе.

Baжное сЛеl\оТBие ypaB}rrния (12) сoстоиT B ToI\4, ЧTo ЭнrpГиЯ

сгIиl{-сIIиHoBoГо BзaиМo,1{ейстBия, a' сЛr.цoBaTеЛЬнo' и кo}lc.гaн.t.a

сIIиI].сПиHoвoГo B']aиМo.цействия B ПpoТиBoПОЛo)кнocТЬ,хиN4иЧе-

сКoI\{yсДtsиГyFIе3aвиояToTнaПpя}кенI{OстиBI-IеIIIIIеI.0N{.aГHитHoГo
пoля. ПoэтoМy кoнстаlITьI BЬ]рaжaIоT B еДиI{ицaх чaстотьr (Гц)..

Кoнстaнтa cПиtl.сПиI{oBoГo взaиМо,цействия, B o,гЛиЧLlе oT ПoЛoяtе-

Т{иярезol{aнс[IoГocигнallaХиMиЧескoгoсДBигa'I{езaBисиT0Тpa-
бoчей чaсТoТЬI сПектрol\lеТpa.

Мoх<нo ПpиBrоTи нaибoлее общие IrpaвиЛa инTершpеTaIIии

сBеpх.I ollкoЙ стpyкrypьl B спекТpaХ:

1'flля я.цеp ПрoTol{oв сo спI{ltoBьlм кBaнтoBЬIМ ЧиcJIoМ |=I12 муль.

ТиПЛеTttoсТЬ сиI.нaЛa paBнa n+l, Гl1е n . ЧисЛo aToМoB BoДopo/]a B

сoсеДней гpyППе, Если имеется llpyГaя сoсrдняя гpуППa' ПpoTо.

I{ЬI кoTopoй oтличaюTся Пo ХиМичесКoМy clцBиГv oт ПрoToнoB

пеpвоl",t,ееBЛиЯниrнaМуЛЬТИПJIеТнOсT.ЬсЛеi]'уеTpaссМaTpиBaTЬ
oт.цеJIьнo. oбщеr кoлиЧ9сTBo лuтlиЁт МyJIЬTиПЛеTa ц TaкoМ сJ:tyЧaе.

бyлет рaBHо (n+1)x(tт+J.); Г!е,n и m - кoЛиЧесTEo пpoToHoB P,

ГpyППaХ сoсеДHиX с paссМaТриBarмoй.

2'Paсстoяния h4е}i(дy JIиHияМи I\4yлЬтиI]J1еТoB B .Герrlaх coo.гBеTст-

BуЮТ кoнсTaнTaM сПин.сГIинoвoГo BЗaиМoДействия, Меx(дy paс-

сMaTриI]aеМЬIМи я.црafuIи. CледIoвaтеIIЬнo, paссToяния B гrрцaХ

Ме)к.цy JIиHИяМи взaимо.цейс.ГByltlшIиХ МyЛЬТиПЛетoB' бyлут

сTpoГo paвнЬt Меil(.цy собoй.

З.oтнoситеЛЬI]ЬIе иI{Tе}IсИBНOсти .пиний BHyTpи N{уJIЬT.иПЛеTа сo.

o.гBеTс.ГBytОт кoэффиuиrI]TaМ pазЛoжеHия биrIoМиншlЬIIOГo ря.цa:

t0



I :nll :n(n-l /(2* I ):n(n- 1) l(3*2* l)
иlYrею щегo виД тaк I{азЬIB aeЬ{O гo TpеyгoльI{икa Пaскaля :

сallzlе'n.
dублem.
mpunЛеItl ^

Iсваpmrm -
I{вuнmеm -

ceксmеIn. l; 5; l0; 10; 5; 1 ИTaК I\aJIee.
4'Beличинa cпин-опинoвoГo BзaиМодействия, в oбщeм, yМеI{Ь.

II]aeT'ся При BoзIJaстaHИI4 ЧI4cЛa связей, pаздеЛяIощиx взaимoдей.
стBуЮщиr яДpa' пoЭтoмy,' oбьluно учиTЬiBaеTоя BзaиМoДействие
ToлЬкo сoсeДниХ грyпП' vц B clryЧaЯХ сoIIpя)кеIlньIx сBязrЙ - бo-
Лее y,цiшеtlнЬIХ,

5.Bид сПиtloBoГo щ/лЬтиплеTa Hr зaBисиT oт зIIaкoB КoI{сTa}Iт
сIIиI{-сПиIIоBоГo BзaиМoдействия.

Если разнoсТЬ xиМическиХ с/цBиГ0B oTДеЛЬнЬIх ГpyпП МaгI{иTГIo-
ЭкBивaЛеI{тI{ЬD( яд{еp Toгo )Кe Пoря.цкa, ЧTo и кoнсТaFlтa сПиFI-
cПинoBoгO взaимoдейсTBия, To в сПrкTpaХ МoГуТ нaблюдaться
бoльrшее Числo линиЙ., ЧеМ МoжI]o o)киДaТЬ нa oснoBaнии BЬIIIIе-
yкaзaнНЬtХ ПрaBиJI. Увеличение МyЛьтиtIЛеTI{oсТи и исI(a)f(ение
рaсllреДrЛеI{ия инTеIiсивнoотей яBIIЯeTcЯ yкaзaниеМ IIa сITrк:ГрЬ]
более вЬIсoкoгo ПopяДкa.

PелaксaциoIlIlЬIе зффeктьl
B отсyтствии иЗJIyчеI{иЯ ЗaсеЛенЕIoсТи ЭI{rрГетиЧеских сo-

стoяний пoДЧиI{яЮТоя стaTисTике Больцмaнa. Haлo)l{еI{ие lIOЛя
tlpиBo,циТ к пoглoЩени}O ЭгIеpГии, ПoскoЛЬкy зaсrЛеFi}Ioсти бoлее
I{изких эtlеpгеTиЧrсI(иХ сoсToятtий немноГ0 пpеBЬIIIIa[oT зaсеJIеI{-
HoсTи более вьlсoКиx эI]rрГеTI,IЧескиx сoстoяний. Coздaние paBнo-
весной нaМaГниЧеI-tHoсТи i,10 пoсЛl BкЛЮЧе}{ия BHеIIIнеГO I7IIIЯ B,'

TреoyeТ BpеМrI{и r| и иЗМенеrtие z-кoМtIoнеI{TЬI МaКpoскoПической
нaMaгIlиЧеI{tlocTи ПoДЧI,IняеTся ДиффrpенциaЛЬIroN,{у ypaBI{ениЮ
ПеpBoгo IlopяДкa

dM.t.t=(Mo M)t\ fi3)
Bе:rичинa IlT| ЯBЛЯeТcя, TaКиМ oбpaзом, кoнстaнтoй скopoсTи Пе-
pеxoДa Bo3I\,Iyщеннoй системьI B paBнoBесHoе сOсToяние. B этoм

t2

сJryЧaе энеpГия ПеpеI{oсиTся oт сIIиI{овоЙ системЬI к oКpy)кеЕtиIo'

Тaк ItаЗЬIBaемoй pсшlетке. Пpoцесс, oписьIBaемьlй уpaвнсниом (l3),

rIa3ЬIвaеTcя lтpoдoлЬIroй релaксaцИeь a rl сooTBетсTBенA{o нaзЬI.

BaIот Bре]\{еtlеfut Прo]]'oльнoй иJtи сПин-pеrшетoчнoй реjlaКcaции.
Спин-pеtпеToLIнaЯ prЛaкcaция oбеcпечивarТ IIеIIpеpЬIBнor IIoглo.

щение BeщесTBoМ эI{ерг'ии.

B .цoпoлнlэниr к Пpo.цoЛьнoй намaгничсI{нoсTи в ЯМР иМееT-

ся FIaI\,{aГниЧeI{нoстЬ B пJIoскoсTи хJ,'' КoToрaя I{aзЬIвaеТся ГIotlеpеЧ-

ной, .цля кoтopой BBoДитсЯ BprМ,q floПrprЧFloй pелaкcaЦии T'.

Bpешrя I, HaЗЬIBa}oT Taк)кr BрrМr!{еМ cПиI]-сПиI{oвой pелaксaции в

соOTBе,тстBии с TеN,{, ЧTo МeхaI{изN,{OM lloПеpеинoй реJIaксaции яB-

Ляr.Iся обмен Меrt(Дy иI{ДиBид{yaЛьньlМи сIIиHaМи. Реztльнoе мaг-

нитнorПoлrнеo.цнopoДноимaгIIиTнЬIeЯДpцpaспоЛO)I(енIlЬIев
paЗI{Ьlx облaстяx oбpaзцa ITpеrIессиpyIoT с paзЛиЧ}tЬIМи чaсToTaМlI

Pисунок 5.

ПМP.сгlектpьt дим этилфoрМaMиДa Пpи .цByх ТеМПrpalуpaХ

I

1; I

l;2; 1

l;3; 3; I

1;4;6;4; t;

в .i(иaПaзo}te 6r-,, BeЛИЧиI{a кo'гopoГo OПprДеЛяеТся

IroЛЯ d1Ч . B pозyльТaТ'е ЛиHия ЯMP поглOII{е}IиЯ

HеoдI{opoДHoсТЬ

JloПoЛниТеЛЬнO

!i



УIIПLЦpЯeTcя I18 6v. Тaким oбpaзом, нaблюдaемaя IIIиpинa лиI{иИ нa
I]oЛyBЬlсoTе сиГнaЛа склаДЬIвaеТся из ДByХ сЛaГaеМЬIХ

6v =_ {+ 6v (14)

ЭффrкTиBнoе Пollи)кrниr BprМrl{и lloпrp9чнoЙ рrЛaксaЦии
ПpoисХoдиТ и в тoМ слyЧaе, кoГДа paссфIaTpиBaril,IЬIr ядрa Пеpиo.

диЧecки изMrняIoT сBoи лapМoрoBьI чacToтЬI' ЭTO ЯBлеIIиe пprд-
сTaBляеТ бoльшtой иI{Tеprс ДЛЯ хИMl?LkI, Taк Кaк .цЛя разлиЧI{Ьrx
BHyтpи и мr}кМoлrкyляpньIx ,цинah,{иЧrcкI{X ПрoЦеcсoB' 'Iaких' кaк
Пpo1.oнI{ЬIйr oбMен, конфopмaциoннЬIе ITеpеХoДЬI, IиoryT ПpoисхO-

дить 6ьlотpЬIr и oбpaTиМьIе иЗМеIIеI{иЯ prЗoнaнсHЬIХ чaстoT oT.

ДеЛЬнЬIХ I1pOToFloB. 
.Гaк 

в спeктре димeтилфoрМaМиДa (Pис.5.) пpи
TrМIIеpaTypе 400 C рrГиcTриpyloТся ДBa cиг}luшa ПpoТo}roB МеTиJIЬ-

нЬIx ГpyПП, обyслoвленнЬIx мaгнитной I{еэкBиBaЛеLITIiосТЬIо зa.
ТopМo)кенной конфиrypaIIИpI, При темпераrypе 1600 С oни сЛиBa-
IoTся B.oДиI{ сиГнaл. B овoю oчrpе.ць' пo теМПеparypнoй ЗaBисиМo-
сTи BелиЧI,II{ ?2 ' Мo)кi{o oIIpедеJIllTЬ з}IaЧеHия скOpoсTей pеaкций

[2,5].

Пpиr.отовление oбpaзца и ап{пyЛЬI
B опектpoскOflии ЯMР предПoчTиTlЛЬHo исIIoльзoBaTЬ paс-

TBoриTrли, I{е сo.цержащие пpoToньт (нaпиние дейтериpoBaнI{ЬIХ
paОTBopиToлей Делaет ЭTo OГpaничопиr Hr cyщесТBенньtм). Бoлое
.гoГo, 

ряД сПекТpoМеTpoB не Мo}кеT oсyщeсTBляTЬ съеМкy в oтсyT*
сТBии B paсТBopе дeЙте.pия' /]ля непoляpнЬIХ сorДинений lToчTи Bo
Bсеx оJryЧaJIx пoдХoДиT чrTЬIреxxЛopистьlй yГлеpoД, a ДЛя Пo"цяp-

нЬrх сoеДинений моясет подoйти хлоpoфopм. oт спектрoB' Пoлy-
ЧrнHЬIХ в CСl.,, МaЛo oТJlиЧa}oтcя сПекTpЬI яMP, сняTЬIе B cерoyГ-

"Пеpo.це, xлоpофopме. /{ля искЛюЧеtIия I'{tшlo)Кения сиГHаЛa рaсTBo-
pитеЛЯ и нaблю,цaеМoГo сoеДиЕ{еt{ия исIloлЬЗуroТся и TaКис Дейте-

рирoBaннЬIе pacТBopиTrлpl кaк: ДиМrтилсyЛьфоксид, aЦеToн, aЦr-
ToЕIиТриЛ, бензол. Пеpед ПрoвеДет{иеМ иссЛеДOBaнтцЙ в Taких paс.
TBoритеЛях }ly)кнo иЗМеряTь хиlv{ичrскLir сДBиГи BrщlсТвa' с'Пе}iТр

кoТopoГo B ЧеТЬIреХХ.IlopисToМ yглеpollе изBестен1 и в ДaльнеЙшем
BBOдиTЬ ПOПрaBку Нa paЗIrицy B lциaМaГниTl{ЬlХ BoсI]pИиМчИBoсТЯX.
Зauaсryю бензoл и ДрyГие apoМaTические paсТBopиТеЛи вЬIзЬIваIоT

l4

Taкor сиЛЬнoе Экpaниpoвaниl, ЧТo эТo oбстoятельствo можrт бьlть

исIIoЛЬзoBaнo дЛя paздrЛrния близкo paсПoЛoх{енllЬIх сигнaпoв.

Пpи изyuении пoлиMrpнЬIх сисТеМ це}tнoсTЬ ТaкиХ paсТBopи-

телoй nun сОt. , CS, , Сt1cl . сIIи}кaеТся из-3a I.lизкoй тeмпеparypьt.

кипония' B To BреMя, кaК.цjIя yМенЬIIIения BяЗкoстИ paсTBopоts Пo-

JlиМерoB съеМкy сПекТpoB неoбxoДимo ПрoBoдиTь tlpи 100

l50uC. B этом сЛyЧar целесooбpaзнo B кaчеcTBе paсTBорителей

приМеняТЬ .циМеTиЛсyльфoксид, xлopбензoл и o.ДиxЛopбензол.

.{pyгoй aсПекT вьlбopa paстBoриTеЛя cBязaн о TоМ' чTo B Hе-

кoтopЬIx сjlyЧaяx иссЛе.цyrМoе сorДинениr IToJгyЧaIоT B яМP-

aМrryЛe pеaкцией исxo.ц.нoГo вrщесTBa с paсTBopиTеЛеМ или кaКиМ-

либo тpетьиM кoМПo!{е}Iт0М.

Чтoбьr ПpиГoТoBиTь oбpaзеЦ,20 - з0 МГ иЛи 50 мкл BrщrстBa

ПoМrщaТoT B aМПyЛry и pacTвopяюT эTo BещесTBо, Добaвляя oКoЛo

0,5млрaсTBopиTеля.PaствopДoЛжеI{зaпoЛI{яТЬaMПy,гryдо3.4см.-
Зaтем дoбaвляroт сTa}I.цapT' T'r. ЭTaJIoннoе BrщесTвo. .[ля эТих це.

лей oбьlчно исrIoJIЬзyroT теTpaМеTиЛсиЛaн (TМС). TMС имеет низ-

кyю TеМпrрaTyрy *,,,.'"" ёо 0с) И BЬIcoкor ДaBЛr}Iие пapов. IIo-

ЭToМy oбьtчнo ПoЛЬ3yIоTся 5%o paствopьI ТMC B I{aибoЛеr ЧaсТo

I{сIIoльзyеМЬIx paсTBopи,геJUIx. Испoльзовal{ие B сtlекTpoсКoПии

ЯМP oтнoситlЛЬ}iЬIх r.циЕIиtI измеpений - I\,{'Д' IIpе.цъяBЛясT Pяд

особьrxтребoвaнийкЭтaJIонI{ЬIМBrщесTBaм.TaкЭTaJIoI{нorBеще-
сTBo дOЛжнo Дaвa'r-Ь yзкий сиГнaЛ ЯMP - )I(еЛaTеЛЬнo сиtiГЛеТ' Пo

BoзМoхtнoсTи уДaЛеHньlй от cиГНaJIoB я.цеp исспr.цyeМoГo BещесT-

Ba; BеIIичиI.Ia xиМиЧrскoгo с,цBиГa сиГHajla яД.еp ЭТaЛoЕrнol'o Bещr-

cTBa I{r ДoJI}кнa зaBI,IcrTЬ oт ус.ltoвий реГиcTpaции сПеI(тpa: .цaBJIr-

ния' TеМПерaTypЬl, rГo кoнценTpaции B рaсТBopе и T',ц. Bьrбop

отal{ДapTa, кaК И BЬIбop paсTBopИТеЛя, ollpеДrЛяется вьlбpaннoЙ

системой.BpядеcJIуЧarB.цЛяЭтиxrIелейсЛy)киTцикЛoГrкс'all'Ме.
,ТиJIенхJIopи !, т1лrИ бензoл. B вoдньtx paсTBopиTеЛяХ Мo)кнo ПpиMе-

нять \,4-диoкca!{ иЛи TprTиЧньlй бyтилoвьlй спиpT и IraтpиеByю

сoлЬЧaсTичнодейтеpиpoвaннoй3-тpиметилсиЛИЛ.ilpoПионовой
кисjIoTЬI,ОигнaJIкoтopойBвo.цнЬIxиМrTaнoЛЬI{ЬIxpaсТBoрaХнa.
хoДиTся ToЧнo пpи 0,00 м.д. Пеpеuень нaибoлее paсПpoсTpaнен-

нЬ]xBrЩес.tB,ПpиN'IеIIяеMЬIХBкaЧrcTBеЭTaЛoHoB,{IриBrДeнвтaб-
ЛИЦe2.
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PасшrифрoBка сПеI(Tров ЯМP.lH (ПMP) при
сTрyкТyрHo]и a}IaЛи3е.

Paсruифpовкa сПекTpoB ПМP для oПре/{елениЯ сТpoеI{ия Bеtцe-
стBa BкЛюЧaет в себя сЛеДyloщиr ЭTaпЫ:
l. oПprДrЛеI{ие МaгI{иTI{o-IteЭкBиBaJIе}lтItьIХ, a' сЛeДoвaTrЛЬIto, и

сТpyкTypнo-неpaBIroцrннЬIХ IIpoТo}loB B МoлекyЛr BещrсTBa;
2' oЦенкa кoлиЧlствa прoToнoB кaждoй стpyкTypl{oй paзнoвид-

}JoсTи:

Этaлонн

4. 0предеJIение взaиMногo ПрoсTpaI{стBе}ItIoГo рaспoлo)кеI{ия

.МaГниTI{ЬIх яДrp иЗ мyЛЬТиПЛетнoй отpуктypьl.

1. Oпpеделrниe стрyкTyрtIo-HеравIIoцeнньtx прoToI{oв.

Этa зaдaчa BьIПолIUleтся щ/TеM BЬIяBЛеIIия в сПrкTpе OтдrЛь-

I{ьIх cиГнaЛoв (синглеTIIЬIx и олoжньlx). laнньlй эTaII яBЛяrTся

вaх<нoй и oTBrTсTвенной чaсTЬIo paсшифрoвки сtTекTpa. ИногДa

бьlвaет ТpyДllo oТЛичиTЬ лyблетньlй сиГнzш oT .цByХ близко paсПo-

Лo)кeннЬIх сиI{глeToB o.цинaкoвой инTeнсиBl{oсти. Неoбxодимо

yЧиТьIвaTЬ тaкN(е, ЧTo ПoяBЛение дублетa МoжеT бьlть вьrзвaно

сПин-спи1IоBЬIМ BзaиМoдrйствием I{е ToЛькo с сocе.цниM IIpoToHoМ'

нo и с сoсе.ц.ниM яДрoМ' нaпpиМеp' фтopa |4I|И aЗoTa, сIIиII, кoТopЬIХ

Taк)tr paBеII 1l2.ГIpиЭToM сиГнaЛЬI пpoтoнa и сoсr.цниx ядеp aзoTa

и фтоpa (сoответственЕIo B ЯМP спектpaх ''N и 'oF) 6ухут иMетЬ

MyЛЬTиПЛrТЬI o.цинaкoвой тoнкoй стpyкTypьI. Пoслo ПoД,Tверхqцr-

ниядyблетнойприрo.цьlблизкоpaспOЛo}кrннЬIxЛиlIий,необxo.
Д'иI\{o рaсшIифpoвaть cTpyкTypy слaбьlx tr.{yльTиПлеToB, кpaя кoTO.

pЬIхMoгyTсЛиBaTЬcясIIryN{aп,{инyлевoйЛp]lIl]ylИ.BэтoмсJryчaе
ЕIy)кнo иclloЛЬзоBaтЬ нaкoпиTеЛЬ сиГI{aлoB иЛи yвеЛиЧиТь ЧyBсTBи.

'.nu'o.'u 
пpибopa' Бoльrшие Tpy.цнoсTи BoЗFIикaIoT пpи paсrпиф-

рoBке сигI{aЛoв сПrкTpoв BтopoГo llopя.цкa. AншIиз Тaкиx сПектpoB

ipебyет ПриMеIIение специaЛьнЬIx TrxниЧеских сре.цсTB. B oтсyт-'

сTBии тaкoй BoЗМo)кнoсTи слo)IGIЬIе сTpyкTypЬI оиГнaЛoB обoзнa-

чaIoT кaк ..МyЛЬТиПЛеТьI.. или ..пеpекpьiвaloщиеся МyЛЬтиПЛеTЬI.. и

ПрOДoJDкaют дaльнейrшyто paсrшифpoBкy сПекTpa, Haкoнец, вoз-

Mo)I(нopaсщепЛеItиесиГI{aЛoBMaгниTI{O-экBиBaЛенTнЬIХПpoToнoB
ЗaсЧеTкoнфоpмaциoнIIЬIхэффектoв(Pис.5.).HесlпpеделеItнЬIe
cЛo}кнЬIе сиГII'lлЬl сПекTpa МoryT бьlть объяс}III{ЬI ГIoз)кl, кoг.цa

бyлyт из BесTI{ЬI B oзМo }кHЬIе сTpy кTypЬI м oЛrкyлЬI.

2. oценкa кoЛичестBa ПрoТoнoв кaжщой сTpукТypной pазнo-

BиДtIoсTи.

,Цпя oПpr.цrЛеHия oтнoситеЛЬнoГo ЧисЛa сTpyкTypнo.

ЭкBиBаленTI{ЬIх ПpoTotloв неoбxo.циN{o oЦенитЬ oтt{oсиTеЛЬ}ryю ин-

TеtIсиBl{oсTЬ сигнaЛoB Пo сТyIIеI{яМ иI{TеГpaJIьнoй кpивой (Рис. 4').

Знaя, oтнoc!{TrЛЬнoе ЧисJlo ЭкBиBaЛeнТ}tЬlх ПpoToHoB, И' yЧИ.ГЬIBaЯ

бpyтгo*фopмyJly иссЛедyеМoГo BещесTBa (или инyto ИHФopMaЦи}o

о нём), нaхo.цяТ aбсoлlотнor ЧисЛo ПpoТoFIOB кaж.ц'oй стpyктypной

t^7

Пpимrнaние: * пpименяtотся в

з' oTI{есеНиr сиГнaЛoв нa

вoд}IЬIХ paстBopax

ocнoBaнии знaчeний
t6

Taблицa2.
ЬIе BещесTBa, Пpи\,{еFlяеMЬIr B ЯMP(.H)-спектpосКoПии

Haзвaние Этaлorlа Фopпryлa ЭТ€шIoнa Хим. сДBиГ
oTнoсиTеЛЬнo
ТМC, м.Д.

Si(CHз)ц 0,00

ГексaметилДисиЛoк-
!4п

(Гl{МC)
(СHз)зSioSi(CHз)з o05

Нaтриевaя сoЛь
3(щи-пlетилсилил).

тетpaдейтеpoIIpoпa-
новой кисЛoTЬI
(ТMСП-Na) 4D

(СFI3)3SiсD2СD2Сo2Na 0,015

Тpетинньrй бyтилo-
вьIй спиpт* (СFI3)3Сoн 1 )1

(иклoгексaн СвHlz t4l
AЦетoн8 (CH3)2Сo 2,11

!иoксaн С4H3o2 з'62
Бензол Св|1в 7,22
Хлopофopм СHСl3 7 tl

хиМ. сдBиГoB]



рaзI{оBиДI{oc"ГИ' F.zЛLI Taкиo ДoПoЛниTrЛьньIr сBoДolrиЯ o'rcyтcTвy-.IоT, To rТрeДIToлaГa*oT' ЧTo сaМьIй cЛa6ЬIi4 сиГI{aЛ B сПеКTpе сooт-BеTcTByrТ oДrroМy у11114 I\ЦуII1ИN|aJIЬ}I.МУ чисЛy ПpoToнoB, кoToрoесоГЛaсyеTся с целoчислеI{нoсTЬIо ПpoToноB ,црyгиХ ГрyпП. Этo дo.Пyщrние ЗaТrМ МoжrТ бьrть пеpесМoТpеi{o и yЧТеIlЬI BoзМo)ItнOсTи
нaЛиЧия BДвoe' втpое больtпеГo чI4сЛa ЭкBиBЕшIеI{TI{ьIХ IIpoToнoB.3. oтнeсeние сиг}lаЛo* Ilа oсIloBаllии зrraЧениЙ xим. сДBиГoBПpи отнесeНИI4 QИtHaI.oB ПрoToIrOв нa oсIIoB aнии знaчeниil
хиfuiиЧeскиХ сДBигоB (6) неoбходиМo yЧитЬIBaтЬ сЛе.цующие зaкo-}IoМrрнocTи иХ paсПoЛo)кrниЯ B сПекТpaХ ПМP (Taбл.i.)
a) B прaвoй'чaсти опекТpа при 6 < 2 м.д. нaблюДaioтся сиГнaЛЬIхoр oII]o Экрal{иpoB aFIньIХ пpo Тo нoв aJIкиJIЬ I{ЬrХ I{ цикЛo aJIКиЛЬI{ЬIХpa.цикалoB, не иМеЮщиx пo сocе.цсTвy ЭЛекTpooтpицaТеЛЬньIХ Зa-.местителей, кpaTI{ЬIХ связей и apoМaTиЧеских кoлeц. ts дaннoЙ об.лaсТи рaсПoлaгaloТсЯ Taкжr сигIlaJIЬI ПpoToнo' связей Si*H, P.H иBI{yтpeIrrIие ПpоToI{ЬI МакpoЦиI(ЛическиХ F{rПpе/целЬI{ьiХ сисTеМ'
ПoТIa.цaЮщиХ B зoнy экрaнирoвaния кollЬцеBЬIМи ToкaМIl.
б) B левoй ЧaсTи сПекТpa B иIIТерваJIе 6 от 6 дo 1O NI..ц. нaхoДяTсЯ
сигнaЛьI силЬнo paзЭкрaнирoвaннЬIХ алЬдrГидI{ЬIx пpoтoнов (6 9.10 м.д.) и прoToнoB разлиЧI{ЬIХ aрoМaTических кoлеЦ с 6 oт 6 дo 9М.'ц.. B Дaннyю oблaсть пoПaДaloт и сиГнaЛьI олефиновьtХ ПpoTo-нов (пpи С:С связях), имеlощие Пo сoсеДсTBy ЭлекTpooTpицaТель-
IrЬIr ГрyППЬ7 ИЛ|1 aрoМaTические кoЛьI{a' B левoй uu"." сПекTрaМoryT нaХoДиTЬся сигI{aJ.IЬI ПpoТol{oB пpи С.C свЯ3ЯХ, есЛи o}Iи.силЬI{O раЗЭкрa}iирoвal{ЬI сoвМесTнЬIм действиеM IlесI(oЛькиХ сo-сеДI{иX ЭЛекТpooтрицaTелЬIlЬIХ зaместителей.
в) B сpеднeЙчacти спекTpa (6 oт 2 М'Д' llo ь м.д.) рaсI]oлaГaroТсясиГнaЛЬl олефинoвьtх и aцеTиЛенoвЬIХ IIpoToнoB' a Tакже сиГFI''JIЬII1рoТoнoB aЛкиль}IЬIХ и ЦикЛoаЛкиЛЬнЬIХ рaДикaлoB, IIoДBеp}кен.
ньtе эффекTaМ ДезэкрaниpoBal{ия сoсеДI-IиХ ЭЛекTpooTрицaTель}IЬIХ
зaМrсTиTелей, Двойных связей иЛи apoМaТиЧrскиХ кoЛец.

г) Cигнaльl lTpoTorroB BoДopoДa I{е иМеющие сTpoгo фиксиpoвaн-HoГo знaЧеI'lия хиМиЧескoГo сдBиГa' К ним oi"o""'.n сиI.наЛЬI
пpoТонOB овЯзaннЬIr с ГeTrpoaToмaми (o, N, S) и yЧaсTвyющие BМеx{МoЛrкyJrlpнoМ обмене или oбpaзo BaHИИ BoДoрoДнЬIx связей.

ГIолоlкение этих сигнaJIoB зaBисиТ o.г I]pиpoДЬi paсТBopиT'rЛЯ, oТ

Tаблиша 3.
BaJIЬI ХиМиЧеских сДBиГoB IIpoтoнoB

(- Tип овязи Б. м.д.
Aлкaньt -CН,-H 0,8-1.0

>С}I-Fl 1,0-7,4
)с-i{ 1,3-1,6

A.пкилциклoпрqцaньIl >CH.H 0.2-0.4
I-{иклоaлкaньr' (n>4) >СI{.H 1.4-1.8

+С-Fl 1.5-2.2
Эти:rеньI, aпЛеI{Ь] :CF{-H 4з-\4

:СR-H 5.1-6.0
I-{иклoпpoпеньr q С-ll 7.2..7.4

Пpoизводньlе бензoлa С"o*,.H 6.5-8.2
r eTеpoapOМaТI,lЧеские сorДиЕ{еHия С,n"n-Н 60-q)
AцетиленьI =С.H 'aa a lZ.э- э. I

ИминьI -N=C-H 7.5-8,5
IlиaзoсoедиНeнИЯ -N:N-С-H з,2-4,6
AльДегиДьl o:c-t{ 9,0-10,0
АминьI aлифaтические >N-I{ 0,5-2,0
Aминьt apoМaTиЧеские Aг-N-H з0-40
AмидьI o:c"N-[1 s,0-8.0
Импдьl (o:c-)2N-r{ 9-t2
Cпиpтьl2 C.O-н 1.0-4.s
Фенoльt2 Сuo,n-o-LI 4.s-9"0
ЕнoльI 1C-O-H l5-16
КислотьI2 o:С-o.Н 10-13
oксимьl >N-o-Н 10-t2,

JID aлиФaTические
apoМaTиЧескиr -qдIl'С""'""-s.l]

1 )-1 6

'J4юCилaньl 9Si-H t5-54
. A тaкже prx IтрoиЗвoдI{ьIe' содlеp)l(aщие фyнкuиoFIaлЬньIе гpyпtlЬI Дaльrше'

чeМ чеpе3 тpи С-C сBязи oт Дarl}lьIx пpoтoнoв.
. - ХиМичeскvlй cдвиг cильi{o 3aBI4СI4T 0т paотвopиТелЯ и кoнцеIlTpaции Be-
щeсTBa

I4l

t8
I9



кorrцснTрaцИИ И IlpklpoДЬI иссЛсДyrМoГo BrЩесTBa. Taк, сигнальt
пpoToIIoB грyпп oI{, NI{ и SH в aлифaтиuескиx и aЛицикЛическиХ
спиpтaХ, aМинaх, IиеpКaпTaf{aХ ЕIaхoдяТся в пpaвой ЧасTи сПектpa
E<5 м.д. Еоли ДalrньIr гpylIПьr cBЯЗaннЬI с sp,-гибpи.цHЬlт'4 aгol!{ol\4

yгЛepоДa, то иХ сигI{aJIьI pегисTpирyются B лeвoй qaсT.и спектpа
(8>5 м.д.). ,{пя сильнo pазэКpaниpoBaннЬIх кaрбoксильньtх 14

rнoлЬIIЬIx IIpoтo}IoB сиг}IaлЬi ПМP лежaт в oблaсти опоктpa oт l0
N{.Д. Дo l6 м.д.. Bслeдствиe Mе}кМoЛеКyЛяpнoгo oбМенa дJIя ITpoTo-

нов Дaннoй ГpyППьl xapaктopнa знaчиToльtlo большaя шII{pинa cиг-
налa ПМР.
Использoвaнис IrpиBrДенI{Ьlx ЗaкoнoМrpHoстей рaсПoЛo)кениЯ
сигI{a-rIoB ПMР пoзвoляет сдeлaTь некoтopьIе пpе,цпoлo)кеI]ия o
сTpoеl{ии иссЛедyеI\,loгo сoе.циI{еtlия, flля бoлее .цеTaЛЬIIoгo oTI{е-

сения сиГI{aЛoB неoбxoД'имo пoлЬЗoBaTься пoдpoбнЬIми тaблицaми
ХиMиче.сКиХ сДBигoB и рaсЧеTaMи хиМическиx сДBиГoB Пo иХ aДДи-

Тив}lЬIМ схеМaМ ( 6'"op=60+Ео1 ), где 60 - xимический сД,виг ПpoTo-

нoB сTaнДapтной гpуппЬl' o-1 - BкЛaД, ЭI(pal{иpoBaния ЗaМестителя. B
тaблицe 4 пpивeденьI знaЧrния 60 и o1 ДЛя IIpoиЗBO.цlIьгx ЭTиЛeI{a и

бензолa.
Тaблицa 4.

ЭффективньIе BкЛa.цЬI экpaниpoBal{ия прoTolIoR B IIpoизB o.цнЬIХ

2 з 4 5 о 1 6

-C=N 0'2з 0.78 0.58 0.27 0.10 0,l0 1.0

>С:С< 0.98 -0.04 -0.2r 0,20 a'2О 0.20

i=С<2 1.26 0"08 -0.01 0,i5 0,01 0"16

-ЕIC:o 1,03 0.97 111 0.54 0.20 0,24 1',)

RC:o(кетoньr) 1.10
r la1-tJ 0.81 0,64 0,09 0,10 1,0

RC=o,(кетoньr) l-06 l,0l 0.95 0"41 0.13 0.22

-СO"H 1.00 l.3s О,74 0,6з 0.09 дщ 4.0

тбл, 0.69 0.97 0.39
.Сo,R 0,84 t.l5 0.56 oqз 4,20 0,27 3.0

-Сo2R2 0.68 1,,02 0,38
.СlС=o 1.08 1.43 0.98 0,83 0.1б o)o 1.0

-NRэ 0,69 1.19 -1,31 О.77 o )'7 0.67 0.1

-NArR 2,з0 -0,7з -0,81

-NOz 2,08 |,51 0,96 0,1б o)g t.2

-oR r.18 l^06 -t^28 0.48 0,l l 0.41 o'7

-OAr t,l4 -0.6s 1.05 9,29- 0,05 v-25

.OCOR 2.09 -0,40 -0.67 0.19 0^0s 0,10

SR 1.05 -0.26 -0.08 0,08 0.14 nrl
гг 1,54 -0"40 -1.02 0tz6 0,05 0,10

-cl 1"00 0.19 0^03 0 0,07 0.02 1.0

-Br 1.04 0.40 0.5s 0.16 0.13 0.07 1.0

I-t 1,11 0.78 0,85 0,36 0.2'l 0.07 l-t
R - aлкилl или Н.

'- Ilp" сoIIpяI{eI]ии с кpaтнoй связЬIo или фенильнoй гpyппoЙ

Точнoсть otlеIlки xиМичеокиx сДBиГOB IТo aДДиTиBнoи сxеIvIе

.цJIя yкaЗа}It{ЬIx клaссoB сorдинеI{ий сoотaвляr:г oкoЛo 0,i пt.д. Paз-

'|kтчL4Я 
бoлее 0,2.0,з М'Д. сBи.цеTеЛЬсТвyюT об oсобеннoсTяХ KoI{-

фоpмauии МoЛекyЛЬI иJIИ дейсTBия Taких фaктopoв, Кaк Bo.цopoдl.

нaя сBязЬ и кoМпЛексOoбpaзoBarrиr.
Хими.lеские сДBиги IIpoтoнoB B MoI{oзaМrщенItЬIх МеTaнaХ'

Мo}to. и ltBузaМешlrнHЬIx ЭTaнax И .цpyГ}{x соrД'инсний aлифaт,ине-

скoГo ряД.a Мoхс{o BЬIЧисЛиTЬ с ПoМoщЬrо ПapaN,{rTрoB, ПpиBеДеI{.

нЬIх B тaблице 5. Эти BкЛaДЬI экpalrиpoBaния Дaют BoзМoж}tOсTЬ

yЧrсTЬ BЛияниr ltr тoлькo Сt,.) t{o и p-зaместителя.
21

бензoлЭтилr}Ia и oензoЛa. I\,{..ц.

Гpyппа Этилен ($U= 5,28) Бензoл ($0= 7,27)
O гeм o ur" о.' б oмeтa бnunu

1
6L з 4 5 6 l 8

.H 0 0 0 0 0 0 o

-utJIкиЛ 0,44 -0,26 -o ?q 0,18 0,1 I 0.16 0g
-lIиклoaЛкил 0,71 -0.з3 -0.30
-aDИЛ I,35 0.з7 -0,l0 0.37 0,20 0.10
-CH2Ar 1.02 -О.з2 -0.3s 0.07 0.07 0.07
-СH,oR 0,67 -o 0?*t"- -0,0'7 005 0,01 0,07
-c}I2NR2 0.б6 -0,05 -o )1 0,04 0.03 001
-CI{2Hal o'71 o t) o o'7 0 U 0

-сH,сR:o(N) 0.66 -0.11 -0.09
-C=C-R 0.50 0.3s 0.10 0,l5 0 0
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4. oпpеделrllиc B}aиМнoгo и IIpoстpa}rстBе}IIIoгo рaсIIo.
Лo)кeн ия N| a гн l-{Тll ьIх яДrр из МyльTlIплrTIIoй стрyкTyp ЬI.

Ha этoм ЭтaПе сTpyкTyp}roГo aнulлизa нroбХoДиМo oПредrЛиTЬ
число неЭкBиBaЛeI{f'нЬIх геfuIиI{aТIЬtlьIx и BицинzlльI{ЬIХ ПрoToнoB'
нaxo/цящиХся B сIIиII.сПинOBOI,{ B3aиМoДейсTBии с кФI(,Цoй из BЬIЯB-
лeннЬIх гpyПГI ITpo,toI{oB. .{ля этoй цели исIIoльзyIот N{yльTипЛeT.
IryЮ сТpyктyрy сигI{ajla. B спектpax ПrpBl)Г() Пopядка BЗaиМo/{rй-
сTвие .цaннoгo пpoTоIIa с n сoседI{и\,lи ПрoToнaТии (paсгIoЛoжeн-
IlЬIМи Ita pacсToЯнуIИ ДBУх иJIи Tрёх 6-связeй), кaк y}ке гoвOpилoсЬ
BЬIIIII, ПриBo/циT к paсщrIIЛrHиIo сиг}tалa lra n+I ЛиЕий. Taк' тpи.
П.цеTI{ьIй сиГI{аlI ПMP (n+1=3) yкaзьrвaeT, Чтo I{a рaссToяtlии ДByХ-
Тpёx кoBaЛенTньIх сBЯЗrй oТ ДaннoГo IlрoТoнa нaхoДятсЯ ДBa
сTpукTypI{o-I{rЭкBива.IIrнтнЬIх Ilрoтoнa и т.Д. oДI{aкo, нeoбХoДиМo
ПoМHиTь, Чтo IIpoТOнЬI yЧaс'гByloщиr B бьtстpом l\4е}ttМoлекyляpнoМ
обмене l'IезaBисI,IМо oт блиякaйшrГo Oкpy)кения дaIот оинГлrТнЬIй
сиГ}IаЛ и не рaсщеIIЛяют сиГнaЛЬI .цpyГI'{Х ПpoTo}roB. oпределение
BзaиMнoгo ПpoстpaнcTBеHнoГo paспoЛo}I(ения яДrp Bкл}oчaeT Taк}ке
и исIIoлЬзoBaIlие кoI{сTaнT сПиI{-сiIрI}IoBOгo BЗaиМo,trейсTBия. Иx
tIисЛlнI{ЬIr ЗIiaЧе}iия Оpaв}rиBaloTся c ЛиTеpaТypнЬIМи .цaнI{ЬIMи
(Тaбл'6)

Taблишa 6.
КoнстaнтьI cIIиIl-сПиI{oBoгo BЗaиМ гlIц

Д'*'*,
J1нIFI3) и

d
Х

{v
Itr
lol^

lФ]Р.
lЕ

|аl';
t

I

ll<
l'-
lni

IT
Гn,t'tl*
ti
IT
ll

)

)
-4+-15

:l;l__
opmо 6+|0 (9)

Bицинальньrе,
J(HiIl2)

AлкaньI |>С-с-с-н
H3FI2Hr

>С-C:C.СНl
H4Fi3 I{r

6+8(7)2 0+l(0)

ГIpoизвoд
.ньIе бeнзo-
лa

Aллетrьl

меmа
l+3(3)
nаpа 0+1

HrF{s

F{IНЗ 6*7'
HrF{4 3*4

Гeминаль
.нЬIl,

J(I{lнl

FI3F{4, 5.-7



I z 1 т 5

AЛкенЬI Ht

HI
>C-С:C<
HsHZ

-3+3 (-l) цuc 6+|2 (|0)
mpанс |0-1.9
( l7)
}t2F{з 4*11 (17

цuc a+-2
mpаItс -

1+-3

IJиклoaлке-
gьI.. n=3

r4
п:5
n:6

(6нй]с-н'
lt

- 

c-I-ll

-3+3 (-1) О+2 цuс 0+-2

mpаItс -

l+-J1.АL=a

)+l
8+11

I{иклоалкa-
ъlьl.. n:3
n:4

n=Э

п:6

Н

(CI.I2),.2 C-нltl
*- с.l{2

\

HZ

-0,5+-9,5
(-7)

цuc 7+|2(|0)
mpанc 3+8(a)

-12+-15
(- 13)

цuс 6+|1

mpанc 6+|1
1a. 1<.IL--LJ

(-t3)
цuс 0+7

mpанс 0+7

1,3-l{иeньl
Aцетltленьl

Aль.цегиДьI
сt,$.ненaс.

-1 l+-l 5

(-13)
сlкс-сil<с

5+14(9)

ЭКв-ЭКв 0+5(3)

сlкс-Экв 0+7,3]l

=CFII-CH,= 9+13 (11

>сt{зС:Сн' :li-]tLЦ
>CFI4CCCI{'< L+5

>Cн2-СFIl=o l+J
=СH,-CH':o 6+8

B скoбкaх пpI,Iвe.цеIlьI типичHьIe знaЧения
2- Кoнстaнтa J(FIiH2) lal;ilcИ^t oт диэдpa;IЬнoгo yглa (p) пo ypaвнению:

J(H] I| 1:a*gos2 сp0,28,. а=B,5 пpu a"<rp<I80"

Taким oбpaзoм, Toнкaя стрyкTypa сигнaJIoB ПMP пoзвoляет

ПoЛyчиTЬ Baжнy}o инфоpмauи}o o сTpyктypllьlx фpaг.МrнтD( BrЩr-

ствa. Зaтем фpaгмeнтьl КoМпol{yютcЯ, 14 c yuётoм Baлei{тнoсти

элrМr}tToB и BоOx оведений об иоследуеМoп,{ Brществе, вЬIBoдlиТся

еГo oкoнЧaТелЬI{aя сTpyкTypa. I{еoбxoдимo oтметиT.Ь' ЧTo МrТo.ц

ЯМР яв.ц-seтся oДIlиМ из сaI\{ЬIх yFrиBерсaлЬHьIx МетoДoB стpyкTyp.
нoгc al{aЛизa, oднaкo' ПoлyчеHиr пoлнoй инфopмaции o сТрorнии
сЛo)кнoгo oрГa[IptЧескoгo Bещес'Iвa Псr даI{I{ЬtМ ТoJIькo ЯМP спек-
ТpoскoПии }rr BcrГДa BoЗIt{oж}lo. Haпpимсp, ЯNl[Р спектрь] }rr ДaroT
никaкиx сведeний о той чaсти lиoлeкyЛьI, г.це peзoнирy}ощиe я/lрa
oТсyТсTвyloa ц.ЦР. Пoэтoмy, ДIrя l]poBrдения сТpyкrypнoГo aIIaЛИЗa
Пo дa}IнЬIМ ЯMP опектpoскoПии нeoбxo.цимa дoпOЛниTeЛЬнaя иIl-

фоpмauия o BеЩесTBе: МoЛекyJlярньlй вес, бpyттo-фоp\lУЛa ИЛИ

cBеДrIIия o I]oJryчrIIии вrщrcтBa.

Пpимсpьl paсшrlrфpоBки сПектpов ПMP и oПреДеЛениr
сTpoeния BещeсТBа.

flpимеp l. Bьlполнить о.гI{есеI.IИе сиГI{aлoB B сПекTре ПМP 2-
нитpобyтaнa (Pис. 6).

Pисyнок 6.
ПМP спектp к пpимеpy l.

dсdb||'н*сlIr*с!Iz-сн-G" 
l l lNoz

0, Б,м.д.

Интенсивньtй.гриплет с i{еItТpoМ rrpи 6 0,95 М.Д,. при}IaДЛl)I{иT
ПpoToнaМ мrтильнoй ГpyПIlЬI tl ,НaxoДЯI]lейся в сПин-сI1инoBoМ
взaимoДсйсТBии с соседней грyппoй СH2 (с). Дyблет 6 1'5 м'д.
обpазyется дрyгой мети.rIьгtoй гpyllпoй _-&, пpoтoньl кoторoй
взaимoДейсTBYIоТ с сoсеДI{иМ oДиIloЧнЬIМ ПpoтoнoМ d ' Пoс:rедний
сиЛЬtlo рaЗЭкpaниpoвari с0сеДней нитpогpyппой, и еГO сиГнaЛ -
кpaйний левьIй B сI]екTре (6 4,7 м'д.) * пo фoрме сексTет BсЛедсT-
Bие сПиI].сПи[IoBoГ0 взaимoдейсТBия с ПяTЬю сoсеДниМи ПрoToнa-
ми (CFl2- и СН3- гpyпгI), и]\{еЮЩиМи близкие хиМические сДBИГи'

oстaюЩийся слoжньtй сиГHaЛ E 1,9 м'д. сЛrдyеT ГIpиПисaТЬ к
25



гpyпПе СH2, нaxo!ящeйся B сПиI{.сIIинoBoм BзaиI\{O/{ейсTBL||4 |4 с
гpyППoй СHз (с) и с ПpoTolroM (ф.

CинглетньIЙ сигнaл B нaЧaлr IIIкaЛЬI - эTaJI0I{ньIй сигнaл
TМC.

Пример 2. oпpеДелитЬ с.грyкTypy yГЛеBoдopoдa C9H12 пo сIlrКTpy
ГIМP, BoсПpol,lЗBедrlrнo]wy нapиc'7. 

Pисvнок 7.

ПМP спектp к пpимеpy 2.

0, Б,м.д.

Cyдя пo бpyттo-фopМуЛе' yгЛевOДoрo.ц иМееT бoльшryrо фоp-
МaлЬHylo непpедельность (oтнoсиТсЯ к pядy CnH2n.6) и мoжет сo-
.цержaTЬ ДвoйнЬIе и трoйньlе cBЯЗИ ИIIИ бензoльнoе кoлЬцo. B слa-
бoпольнoй (левoй) ЧacТИ сПекTрa иМееTся инTеIIсиBнЬ]й сигн&Ц,
сooTBrтсTByюЩий пo ХиМичrскоMy сДBиry (E 7,2 м.д.) apомaтиvе.
скиМ ПpoтoHaМ' ЧисЛo кoтopЬIХ ocTaеTся HеoПpеДrЛеHHЬlM' I]o-
скoлькy нa спекTpе F{еТ l{нTеГpaпьнoй кpивoй и OТI{oIшения инTен.
оивнoстей сигнaЛoв в yслoBии зa.цaчи не ДaIlЬI. Cильнoпoльнaя
(прaвaя) ЧacтЬ сIIекTpa сoДop}lКиT oЧrl{Ь слaбьlti сеПTеТ (6 2,9 м.д.)
pI BeсЬМa и}ITeHсиBнЬIй дyблет (6 l,25 м.д.). Cептетньtй xaрaктеp
слaбoгo сиГнaлa oTЧеТЛиBo BиДеt{ из кoнTrypa пoвтoрной ЗaПИc|4

егo Пpи бoльrпем yсиЛеFIии. oтсюДа следyrТ' Чтo' Bo-ГIеpBЬIХ, ин-
тенсивньlli сиГнaЛ есть дейстBиTеЛЬI{o .Цyблет, a не Двa си!{ГЛета
(сpaвнит'е pacстoяHия Мr)кду Лиi{ияМи дублеTa и септетa), и' Bo-
BТopьIХ, этот дyблет.цoл;кеI{ отBечaTЬ urcсmu ЭкBиBaJIенTнЬIм пpo-
тoltaМ' paсrцепЛЯЮщиМ сиГнaJl сoсrДHеГo пpOTo[Ia нa 7 линиЙ'
Этoмy yсЛoBию Мoгyт oтBrчaТЬ ТоЛЬкo двa фpaгментa: CH(CH2-)3

и _СH(CH3)2 (вapиaнт с yдBoенньIМ ЧислoМ пpоToнoB TaкиХ тиIIoвиcклIочarтся иоХoДнoй бpyттo-фopмyлoй). ПЬpвый 
"._,',' фpaг-MеIlToB .цoлlкен бьrть исклIoЧeI{, T.к. oстaToк C5H5(C9HI2 миIтyсС4177) }Iи Пpи кaкoМ еГo отpoе}rии не Мi

скисoBITaдaющихIIoХиI\4иЧес-"*,.o*",fr 1;"#r#:,'il#1Тffi .бопoльньrй, IIерaзpеIпенньrй сигнaЛ 1ь i,zi *.Д.). i;;;'y вoз.t,{oжнoМy фpaгменry - изoПpoПильнoй Гpyппr * сooTBrтсTtsyеТ oс-ТaToк СоНs * фенильнaя ГpyПпa, ЧTo ПoлЕIoсTЬю сoГлaсyется с Хa.рaкTеpoМ слaбoпoльнoГo сигнаЛa. Tаким oбрaзом, yсЛoвияl4 ЗaДa.чи oTBеЧarT ToЛЬкo oДI{a сTpyктypa - изoпpoпилбензoЛ.

Пpимeр 3. Tpебyетоя oПpеДrлиTЬ сTрyкTypy apoМaTиЧескoГo сo-е, IIИIfэIIИЯ С 1 6H 1 3No2, IToлyЧеI{нoгo uц*,n,poBai{иеМ и иМеющеГocпrкTp ГIМP, Пpиведrlrньlй нa pис. 8.
Сyля пo бpyттo-фopмyЛс; сoе.циt{ение яBляеTсЯ ПpoизtsoДнЬ]М

рядa СnH2n-8, Т.o. сoДеp)киT кpoМе бензoльrroгo кoЛьЦa двойнyroсBязЬ, эTo, oчеBиДнo' связЬ С:o aцетильнoй гр,IIпЬI Cйfo, u ."Tри ПpoТolia .цaloТ B сПекTре сaмьtй интен.иBI{ьIй синглет. Кpaй.ний слевa cлa6ыЙ синглетньlй сиГI{aJI (6 7'9 М.Д.), отвечaЮП{ий

ПМP спектp к пpимеpy 3.
Pисyнoк 8.

oднo^'y I'poTo}ry, иМrеT бoльtпyю lIIиpиFry и нa ЭTol,{ oсI{o'aнии.Мo)кеT бьlть пpедtroЛo)кителЬнo oT}lесеl
или NH u*,oou (.'. .uоn,цy ХиМиЧеск,l:#'flxiжT,g:#J:;
I.IиМ ЧеTЬIpe ЛИLI'IИ I{a oсI{oBaнИИ I|х чисЛa' сooTI.IoIIIения инTrI{*



сиBнoсTей и paсстoяний Ме}кДy ниМи сJIеДyеT IIризнaTЬ дyбЛеTaМи,
cocrдниХ ПpoTo}loB' нaxoДящиХcя ДpyГ с ДpyГoМ B cПин.сПиHoвoМ

BзaиМoДейсTBии. Пo веЛичиtIе ХиМиЧеских сДBигoB (E 6,8 М.Д. и
7,4 м.д.) * эTo ПpoToньt бензoльHOГo кoЛьцa. Тaким обpaзoм, в мo-
ЛекyЛе сoДrp)киTся фpaгмент:

Нt ,Ll
1.\\- \\_-il-

Интенсивнoоть paсcМaTpи.BaеMЬIх сигI{алoB oTBечaеT .цByМ
ТaкиМ сoвеplllеннo oД'и}taкС Bьrм фpaгменTaМ' сЛе.цoBaTеЛьHo, pеЧЬ

и.цет o nаpа-ДИЗaМrщен}IoМ кoЛЬЦr с сиЛЬllo разЛичaIощиМися Пo

Экрal{иpyЮЩим свoйсTBaМ зaМесTиTrЛяМи (лyбпeтьI apoМaTиЧе-

cкиХ ПpoToнoв cyщесTвеHнo oTлиЧa}OTсЯ Пo с.цBигaм и пpиближa-
ются К Tиrry AХ). oдин из зaМесTителей I{есoМненI{o оoДеpжиT

ЭTиЛЬ[IyЮ ГpyпПy' IIрояBпяЮIцyюся нa сПекTре B Bи.цe квapтетa (6

4,0 м.д.) и TрипЛетa (6 1,4 м.д.): сигнaJIЬI Tипa AzХз. o.цнaко этa
эTильFIaя гpyпIra IIе cBязaIIa нrПoсрrДсTBrIIнo с кoльцoM' Taк кaк
I1poToны CF{2 силЬн0 pазэкpaнирoBaнЬI' a сBязaIIa (судя по сдвиry)
о aToМaMи киcЛopoДa в фpaгментaх oС2H5 или CooC2Н5. Пoслед-
ний вapиaнт' впpoЧеМ, oтпaдarT' Taк кaк втоpой aToМ кисЛopoдa
сoдеp}I(иTся B aцеTиЛЬной гpyппе. oднoвpеменнo oТПaДaеT и BoЗ.

Мo}кнoстЬ oTпесrI{ия слaбопoльнoГo сиIIГлетa к фенoльной гидpо.
ксильной Гpyппе; oI{ Мo)кеT бьlть пpиписaн ToЛЬкo aми.r{нoй ГрyП.

Tte у1ЛИ' Toчtlеl, NHсoСFiз (пpинимaя Bo BниМaние нaЛиЧиr aце-

тилa). Taким обрaзом, МЬr ПpихoДиМ к ЗaкJltoчениЮ' ЧTO стpoение
иcсЛеДyrМoГo BrЩrсTвa BЬIpa)кarтся фopмyлoй:

/r-r \
C2i{5o_\J,/- NIlCoCI.iз

Пqимep 4. Мoлекyляp HaЯ \lacсa КисЛopoДco.цеpжalцеГo сoе.цинr-

HI4Я, рeaГИpyЮЩrГo сo щrЛoЧaМи Пpи нaгреBаI{ии, рaBнa 88. Устa-
НoBиTе егo сTpyкTypy' ПoЛЬЗyясЬ сПrкТpoМ ПMP. (Pис. 9.)

B спектрe BиДнЬI oтчетливьiй кBapTеT и TpиIIЛеT типa A2Х3'
кoToрЬIr, oЧrвиДI{o' Принa.цЛе)I(aT ЭTиЛЬнoй гpyппе (или несколь-

киМ рaBI{oЦеFIIlЬIМ эTильI{ЬIМ грyппaм). Tpетий сиГн,LII (синглет),
вДBoе болеe вьIcо кий, ч еМ це lrТp aЛ ЬIIaЯ ЛI4|1ИЯ Tр иПЛетa,

Pисyнок 9.
ПМP спекщ к примеpy 4.

8 ./ 6 5 4 з 2 1 0'6'м.д,

oтBrчaеT TреМ paBнoцеI{нЬIM ПрoToнaМ' BеpoяTнO метильнoй гpyп-
I]ЬI, I{е нaХoДяЩиМоя B сПин-спи[IoBoМ взaимo.цействии с ДрyГиМипp.тollaМи (или неокоЛЬкиМ рaBнoце}II{ЬIМ i\'етилЬI{ьlм грyппaм).
Cp-aвнивaя МoJ{екyЛяprryю Maссy BещестBa с сyммoй aToп,tI{ЬIХ 

^daссС2H, + CHз : 44, пpихoдиМ к зaкЛIoЧениIo, Чтo N,{oЛекyЛa сoДеp-
)киT тoЛЬкo по одной этильнoй и МеTllЛЬной грyппe. (flействи.
TlлЬнo, лpи M: 88-веu{ествo, сoДер)кaщrе IТo 2 гpyппы C2H5 иCHз, должно бьrлo бьl быть-yг,.uoдЬрoдoМ, ЧТo IIr сooTвеTсТByеT
yслoBиТО зaдa.lи). Paзнoсть 88 - 44 = 44, oтвеvaЮщaя соДеp)кaще-
Мyся B BеlIiестBr кисЛopolцy и yГЛеpoДyl сoBПaДaет с гpyппoвoймaссoй кapбoксильIloГo oстaTкa -Сoo- (12+16у16 = ++j. э,o сo-oTвrТсTByrТ yкaзa}IprЮ нa спoсобнoсTЬ BrщесTвa к pеaкции сo ще- 'лoЧaМи, ХapaктерI{oй .ц.L.I слoжньtх эфиpoв. Тaким обpaзoм, дaль-
i.yy:Yy рaссМoTprЕIиIо пo.цле)I(aТ ToлЬкo ДBе сTpyкТypЬI:C2ilsCooCH3 и СH3CooС2FIs. B пеpвoй из эTиХ .,pyй!ip . n"-сЛopoДoМ сBязaн МеTиЛ, a во втoрoй - ЭTиЛ. Крaйний n.n,,й..,."u,
B сtlектpс ГIMP, oTBечaЮ[Iий нaибoлее paЗЭкрaниpoBal{I{ьIМ Пpo.
ToЕ{aМ' - кBaртrт гpyПIIЬI CH2] oHa, oЧеBи.цнo, и сBяЗaнa с кисЛopo-
дом. ИсслеДyеN,Ioе с0rДинеI{ие, сЛеДoBaTеЛЬIIo' ЭTиЛaцетaT.



ПМP опектp к пpимеpy 5

Пpимеp 5. C.цrлaть зaкJI}очение o сTpyкrypе Brш.еcTBa' .цЛя кoТo.

poГo изBесТен ToЛЬкo сПеКтp' изoбpaженньlй нa pис. l0.
Pисyнок l0'

Квapтетс65'3М.Д.иoTI{oсиТеJIЬнойинтенсивнoсTЬ}oiBМr-
сTr с сooТBеTcTBу}olI{иМ еМy .цyблетoм Б 1,3 м.д. (интеноивнoсть З),

сBи.цrТеЛЬсTByеT o НaI|ILЧуIIL B иссЛе.цyеМoМ BеЩeсTBе гpyпПиpoBки

CЕIзСH, пpoToll котopoй paзЭкpaниpoBaн coоrДсTвoМ кpaTнЬIx cBя-

зей или ЭлеКTрooTрицaTrлЬI{ьIx элeмеIIToв. ,(вa слaбьlx дyблетa 6

2,5.2,7 М.Д., Пo*Bи.циМoпdy, ПpинaДлежaT ДByМ нax0.цяIциМся в

сПи[I.спиlloBoМ BЗaиМo.цействии ITpoTонaМ. Сaмьlе иI1TенсиBIIЬIе в

сIIrкTpе сиI{глеTЬI (oтнoоителЬIIaя ит{TенсиBнocTЬ 3 y кaх<догo), ве-

рoяTItO, IIpинa,цЛе)кaT MеTиЛьI{ЬIМ ГрyППaм, не иМrющиМ IIo сoсеД.

стBy пpo.ГolloB и сBяЗaнЕЬIM с элекTрooTpицaTrЛьнЬIМи ЭПrN4r}tTaМи

иЛи ненaсЬIЩеI{I{ЬlМи yГЛеpoдЕ{ьIМи aToМaМи. Суlя пo величиilaм 6

Q'a и 3,7 м,д.), ЭTo МoГyT бьIть метoкcиЛЬнaя Гpyппa и ГрyпПa

CH3C:O. Bеществo, безycловнo) нr яBЛяеTся а-TЬДrги.цoМ, Hе сo..

ДеpжиT дЛиннЬIХ пapaфиновьrx цепей и Hе иМеет BoДoрo.цa Пpи

apoМaTичеcn,* nu,,oцu*. д{n" ollреДrЛrниЯ сTpyкTуpнoй фоpмyльl

неoбхоД'ипlЬi ДaHIIЬlе ИК- и УФ-спектрoскoПии и сBеДеЕIия o сo-

сTaBе Bеш{есTBa.

Пример б. Тpебyется oПpеД.елиTЬ стpyктypy xЛopиДa c M: 168,5,

сIIектp кoTQpoГo сoсТoиT из тpех си}IгJIетOB сo знaЧени ями 6 7 ,27;

З.01 и 1.57 м.д. и oтHoшIениеМ пЛoщa.цeЙ5l.2:6 сooтBеTсTBеннo.

Cлaбoпольньrй сигнaл нa oснoBaниll зI{aчrний xимическoгo
cI\RИГa и oTнoIIIения плorцa.цей слеДyеT пpиПисaТЬ фени.ггy C6H5-, a
оильl.Ioпoльньrй синГл9т' нa aнaЛoГиЧIIьIх ocнoвaниЯx, - ДByМ Эк-
BиBаJIеI{ТI{ЬIII{ I\-{е1'иJIЬIiьIM r.py{IПаМ Пpи yГЛеpoДIioМ aтoN,{е, AIе сBя-
зaн}loМ с BoдoрoДoм (вapиaнт c TpеМя ЭкBивaлеIIТ}IЬIМи CH2. гp}п-
пaN{и здесЬ IIев0зМo)кеII' TaК кaк кilк.I{aя из эTиx ГpyпII дoлrкнa бьt-
лa бьl бьlть овязaннoй о oдинaкoвЬIМ зaМrстиТrЛеМ, ЧТo иокЛ}oЧa..
eтся Beличинoй мoлeкyлярнoй мaссьI). Cpeдний сигIIaЛ (6 3,07
м.л.) след3,еT IIpиПисaТЬ pазэкpal{иpoвaннoй ГpyгIПе C[:I2., Taк кaк
,цpyгaя вoзМo)кHocTЬ - oTнrоениr егO дByМ ЭквивaЛeIITIIьIМ ГpyпПaм
CЕI . исключaеTся, пoскoЛЬI(y сyМMa МoJТекyЛяpI{ьIx Мaос ГpyПП и
aтoмнoй МaссЬI Хлopa C6H5 + С(CI]3)2 * Сl: ,77 | 42 + 35,5 : 154,5
нa |4 еДиFIиЦ lvIеt{ьIIIе МoЛекyJIяpI{oй мaссьr искoМ0гo BещесTBa,
Teк чTo тpстий сиГHaЛ B сIIектpr слrJ{yrT ПpиПисaTЬ гpyпПr CHz (

|2 + 2: l4) Cy.ця по BЬlсoкoмy ЗI]aЧениIo E, этa ГрyППa сиЛЬHo pa-
зэкpal{иpoBal{a сoседсTBoМ с фенилом иJIи aтoМoМ хЛopa, ЧTo Мo-
тсет бьlть pеаJlизoBaнO B .цByХ BoЗМo)кt{ЬIх кoмбинaцияx обнapy.
х(r}IнЬIХ фрaгментoв 

..

CHз
I

HsCь-C-Cн2Cl
I

CНз
(r)

CHз
i

и F{5C6*CHz*С-Сl
I

СНз
(II)

Стpукrypa сиГII.шI0B' I,Ix инТеIIсIaB}Joc.гЬ и ПocЛе.цoвaТrЛЬ-
IlocтЬ ts сПекТpе ПМP oбоих иЗoМrpoB тo)кl1еоTBеI{нЬI, Taк ЧTo paз-
ЛичиТЬ ЭТи сТpyкТypЬI I\,{oжHo TоЛЬКo Пo тoЧнЬIl\{ ЗIIaЧrнияМ хI4NIИ-
ЧескиХ сдtsиГoB ГpyпП C(CHJ)2 и СH7' {ля этoгo l\{oжнo BoсI1oЛЬ-
зoвaТЬся aДДитивнoЙ схеtrцoй эффектoв Экрall'IpoBaНИЯ И paсЧеТ.
}JЬIМи кoI{сTaнTaМи.

Химические сдвиГи гrМинaЛЬI{ЬIх I\,{етиЛЬ}IЬiХ ГpyIТП дoЛжнЬI
бьrть в рaссМa.гриBaе]\{ЬIх сTpyкТyрaХ :

6 с(сн;)1:0'87 + 0,35 : |,22 N,1.Д. (I)

6 с(сн3), = 0,87 + 0,63 = 1,50 пl.д. (Ii)
Ещr более ЗнaчиTеЛЬнo paзЛиЧaЮтся ХиплиЧrcкиr сДBиГи ГpyППЬr

CH2: 6 сн2 : 1 ,20 + 2,30 + 0,53 : 4,0З М.Д. G)
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E сн2= 1,2О + 1,45 + 0'53 = з,18 м.д. (II)

У словиЮ зalцaЧи cooTBrTcТtsyroT xи]\,{ичOcкиО cдBиГи' BЬIчиcЛеlllIЬIr

ДЛя сТрy.кrypьl (II), но не (l). Тaким обpaзом, иссJleдyемoе BещесТ-

B o яBIIяется 2.хлop -2 -метил - l -фе ниJIПpoПaIIoМ "

ЗA.ЦAЧи ДЛя сAMoсToяTЕлЬIIoгo PЕIIIЕIIиJI

Задача 1. СоеДинение С3H11No имеет в ИК.спектpе Пo;roсЬI

no.,й]n,^ iцgo и 3400 ом.'. По ПpиBrДriIнOMу нЮкr ПМP-

спекTрy yстaIroBиTе с.гpyкTypy сoе.Ilинения 
Рисt,нoк 11.

[]МP спектp к зaдauе 1.

0, Б, м.д.

ЗaДaчa 2. СoпoстaBЬ,Iе cПrкТр ПМP сo стpукrypoй сo9динеllия

с.н,сн'сн2NI1CoСt{3 . oтнеоениr cИГнaJloB пoДTBep/{иTе рaсЧr.

тoМ: 
Pисvнок 12.

ПМP к зaДaче 2'

654з21

Зaдaчa 3" Cопос.гatsЬТе cПскТp llМP сo стpyктypoй сorдllЕI0Flия
(С6I]5)rSioС,Hs'' oтнeоeние cигнaлoв пoДтBеpдиTr рaсЧетol\4 ТIо

aДДи.t.ивнoЙ схеМе:

Pисyнок 13.

0,6.м.д.

ЗaДача 4. УстaновиТЬ cТрorние сoеДиI{rния С7H12o+ пo llМP-
спекТpу. oтнесение сиГi{aЛots пo.цTBеpДиTе pacЧеTоМ i]o a/{ДИTиB-

нoй схеме:

Pисyнок 14.

0,6,пr.д.

ЗaДачa 5. Устaнови.rе сТроrниr сoеz1инений С4[{soз (a) 14

CaЕ{7o2Bг (б) пo ПpиtsеДеI{нЬI]\{ сПекTpaМ ПМР. oтнесение ОиГHa-

лoB l]oДТBеp.циТе paсЧеТoМ Пo aД.цИТиBнOй схеме. oцените кон.
сTaнTЬI сtIин-сПиHoBoГo BзaиМoдеЙствия :

,li

i

ril]l

I

I

l1

rl

rll

i

il

ПМP опектp к зaдaче 3.

ПMP спеIrтp к зaДaче 4'

з]



Зaдaчa 6. oпределиТO сTpyктypy coеДИнениЯ

ПMP:

Pисyнoк 15.

0, 6 м.д

C3H11N Пo сПскTpy

Pисyнок 16.

j
ПMP спектp к зaдaче 6.

Зaданa 7. По спектpy ПМP сoедиIIеI{ия C3н5Сlo2 oПpеДeлиTе егo
cTpor}Iие (Pио' 17). oтнrсениr сиГtl€шIo, ПoДтBеpдиТе рaсЧeтo' Пo
aддитивнoЙ сХеМе. Cрaвните спекTр и IIоJIyчеI{I{ьIй pезyльтaT c Зa-
дaчeй Лb 5.

Зaдava 8. СoпoстaBьTе сIrекTp ПМP сo стpyкryрoй сoеДиI{еt{ия
пaрa- F-C6It-Crr(oH)сI{3. oтнесение сиГнaJIoB IroДTBrpД уI-Гe Dac-
чеToМ пo aДДиTивной сxеме:

ПМP спектp к зa.цaче 7.
Pисyнок l7.

B 7 6 5 4 з 2 I 0,6,м.д.

ПМP спектp к зaдaве 8.
Pисyнoк 18.

8 1 6 5 4 з 2 | 0'6,м.д

Зaдala 9. oпpеделите cTpyкTyрy ДByХ иЗoМеpнЬIх ниTр0сoеДине.
у]й . общей бpyтгo-фoрмyлой CзIl7No2 nЬ ,* ПМP-спектpaм
(Pис. l9). floлoжение сиГI{aJIoB ПрOТoI{oв ПoдТBерДитr paсЧеТoN4 ПoaДДитивнoй сХеМе. oцените кoI{сТa[{TЬI сПи}l.сПинoBoгo BЗaиМo.
действия:



Pисvнoк 19.

ПMP спектpьl к зaД,aче 9.

0,6,м.д.

'l

87654 з2l 0,Б,м..Ц.

ЗаДaчa 10. oпpелеIlиTе IIO сПrкTpy с.гpyкTypнyто фopмyлу сrpIIи-

стoгO сor.циI{ения' сoдер)l(aщеГo в МoлекyЛе oДиI{ aТo\,I сеpЬl И Tри

aтo\{ayгЛерoДa 
Pисvнoк 20.

ПMP спектp к зaдauе 10.

8 7 б 5 4 з 2 | 0,6,м.д.

Зaдача 11. Кaкoвa сTpyкTypa сoе.ц'I.Iнения C3H1aoa, спекщ ПМP

кoTopoгo сoДер){tиT Tри сиГI]aЛa с сooTt{oпIrl{иеМ плошIa.цей 2:2:З ?

l6

Pисyнoк 21.

8 7 6 5 4 З 2 I 0'6,м.д.

ЗaДачa 12. CопостaBЬTе сПrкTp ПМP сo отрyкrypой corДинениЯ
C6н5CI{2OOCСH3 :

Pиеyнок 22.

87654з210,Б,м.д.

ЗaДача 13. orтpедеЛиТr сTpoеI{ие сJIo)кI{oго эфирa C11H16o2C12:

Pисyнок 23.

ПМP спектp к зaдauе 1l '

ПMP спектp к зaдauе 12.

к зaДaче 13.



ПМP спектp к зa.цaче 14.

Задача 14. CoпoстaBЬTе сПекTp

opтo- CH3.с6i{4-N(Cнз)СoCнз
ПМP со отpyкrypой сoе.цинrIIия

Pисyнoк 24.

8 7 6 5 4 з 2 1 0,6,м.д.

ЗаДaча 15. Идентифишиpyйте cисTrМЬI: Пapa-ДизaMеЩеннoгo бен.

зoлa, aлифaтичeсКиr -Ct{2.CIl2- гpyпIIЬI' cиMМетричнo oрTo-

зaМrщeнI{Ьlй бензол. 
Рисyнoк 25.

ПMP спeкm к зa.цaче 15.

!.цш[tш*.L .l tj{ ч L лL-_J'{-
4"ч/''lz-

J,LJ\_

3аДача 16. [ля сoеДинеItия CHз-CH(CN)-O-PO(OСЕ{2СH3)2 Дaйте

oтHесе}Iиr сиГнaЛoB и объясните иx МyльTиПЛеTнoстЬ. Hapисyйте

TеopеTиЧеский сигнaл [Ipoтoнa СH.грyппьI, есЛи изBесTFIO' ЧтO

Jсн-сн3 = 7,2 alсн.po : 8,1 Гц.
Pисyнoк 26.

ПМP спектр к зaдaне 16.

ЗаДачa 17. УстarrоBиTе сTрyкTyрy aцилЬнoгo
TиЧескoГ0 aМинa, сПектp кoToрoГ0 ПpиведеH

ПМP спектp к зa.цaче 17.

0,6, м.д

ITpoизвoднoГo apoМa-
нa pиcункe 27 .:

Pllсунoк27.

87654з2ll0,E,м.д.

Задана 18" СопсlстaBЬTе сllекTp llМP со стpyкryрoй сoе.циI{еI{ия
пapa- NH2.C6H4-COOCн2СH2N(С2H5) :

Pисyнок 28.
ПМP спектp к зaДaче 18,

0,6,м'д.



Зaдана 19. ПpoведиTе oтнeсеI{ие сp{ГнaJIoB B сПeКTpr ПМP сoеди.

НrниЯ
С|12-СHz

Tpalrс; (сн3)2снСOCH:CHN:. 
.u,-o",,:o.

Pисyнок 29.

-...---^^^,ГL',,\*
__/. *-_ i

J
0, Б, м.д.

Зaдaчa 20. Уотaнoвитr cтposllиr llpoизBo.цнoгo кapбонoвoй ки-

слoтЬI сoстaвa C6нl 3No2. Cоотнorшениe ПлOщa.цей сигнaлов :

2:2:6:3.
Pисyнок 30.

ПМP спектp к зaдaue 19.

ПMP спекщ кзaДaчe20.
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