




Orgaanilises ja analüütilises keemias: 

• orgaaniliste ühendite struktuuri määramine, 

• orgaaniliste reaktsioonide produktide puhtuse ja saagiste määramine 
toorsegus, 

• reaktsioonide kineetika ja mehhanismide uurimine, termodünaamiliste 
parameetrite määramine, 

• ühendite happelisuse või aluselisuse määramine. 

Bioloogilistes süsteemides: 

• peptiidide struktuuri määramine ja dünaamilise käitumise uurimine 
lahusefaasis, 

• ensüüm-substraadi reaktsioonide kineetika uurimine, 

• diffusiooniprotsesside uurimine lahustes, 

• reaktsioonide mehhanismide uurimine, 

• metaboliitide määramine, 

• looduslikest materjalidest ekstraheeritud (või muul moel eraldatud) ainete 
analüüs ja kvantifitseerimine, 

• bioaktiivsete ainete läbisõelumine (screening), 

• rakumembraaniproteiinide ja biopsia proovide uurimine HR-MAS-iga. 

Materjaliteaduses, arheoloogias, geoloogias: 

• polümeeride ja mineraalide uurimine. 



Uuritav proov 

Lahusti (deutereeritud) 

TMR katseklaasid 

(tuubid) 
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700 MHz 
(16,4 T, 164400 G magnet) 

400 MHz 
(9,4 T, 93980 G magnet) 

200 MHz 
(4,7 T, 46975 G magnet) 
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vedela heeliumi (4 K) lisamiseks 

vedela lämmastiku (77 K) lisamiseks 

proovi vahetamise komponendid 

vaakum ja isolatsioon 

vedela lämmastiku (77 K, -196 °C) reservuaar 

vedela heeliumi (4 K, -269 °C) reservuaar 

uuritav proov 

turbiin 

ülijuhtiva magneti (Nb3Sn) mähised 

mõõtepea 













CCl

Cl

Cl

HCCl

Cl

Cl

D



C
12

Cl

Cl

Cl

H
1

C
13

Cl

Cl

Cl

H
1

C
13

Cl

Cl

Cl

H
2

C
13

Cl

Cl

Cl

D

CCl

Cl

Cl

HCCl

Cl

Cl

D

C
12

Cl

Cl

Cl

H
2

C
12

Cl

Cl

Cl

D







→ 

→ 



sek 

Ilma kaalufunktsioonita 
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Multipletsus = 2 × n × I + 1 
 n = naabertuumade arv 
  I = spinnkvantarv 

Kui I=½, siis  
Multipletsus = n + 1 
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Lihtsamate (1. järku) signaalide puhul kehtib signaali lõhenemise 

hindamiseks ja ennustamiseks järgnev valem: 

kus: 

 n – ekvivalentsete tuuma signaali lõhestavate naabertuumade arv 

 I  – uuritava tuuma signaali lõhestavate naabertuuma spinnkvantarv 

Kui I=½, siis: 

Kui I=1, siis: 

Nt: 1H, 13C, 15N, 19F, 31P 

Nt: 2H, 6Li, 14N 



 

 

 

 

 

 



Kui uuritavat signaali lõhestavad mitmed erinevad tuumad, siis: 


kus: 

 n – ekvivalentsete tuuma signaali lõhestavate naabertuumade arv 

 I  – uuritava tuuma signaali lõhestavate naabertuuma spinnkvantarv 
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• Kirjeldage ära slaidil olev TMR-signaal (keemiline nihe, multipletsus, sidestuskonstandid). 

• Mis sagedusel on spekter mõõdetud? Mis tuuma spektriga võiks olla tegu? 

• Mida saate järeldada signaali lõhenemiste põhjal? 











Laengujaotus sfäärilise ja mitte-sfäärilise tuumasümmeetria korral. 

• Mida kiiremini signaal ära kustub, seda laiem on spektrijoon. 

 

• Kui signaal kustub ära liiga kiiresti (kiiremini kui 1/J), siis see tuum 

teise tuuma signaali ei lõhestagi. 

Näiteks, kui signaal kustub ära 0,01 s jooksul, peaks temast tingitud 

lõhenemine olema >100 Hz, et seda lõhenemist spektris veel näha 

oleks.  



OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1



OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1

OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1



OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1

C
13

Cl

Cl

Cl

D



OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1



OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1

OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1



O
17

C
12

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
12

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
12

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
12

C
13

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
13

C
12

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
12

C
13

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
13

C
12

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
13

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
13

C
12

OH
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
12

O
17

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

O
17

H
1

H
1



C
12

C
12

OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
12

OC
13

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
13

C
12

OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

C
12

C
13

OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1





C
12

C
12

O
17

C
12

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1



C
12

C
12

OC
12

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

H
1

6-8 Hz 

<1 Hz 



korrelatsioonispekter 
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C42H78N2O14
 

Molaarmass: 835,1 g/mol 

Kontsentratsioon: 2,0 mg/ml ehk 2,4 mM 



700 MHz 

400 MHz 

200 MHz 

Signaal-müra suhe = 61,0  

Signaal-müra suhe = 5,1  

Signaal-müra suhe = 2,0  

Mõõtmise aeg: 5 sek 



Mõõtmise aeg: 22 min 
700 MHz 

400 MHz 

200 MHz 

Signaal-müra suhe = 957,6  

Signaal-müra suhe = 79,1  

Signaal-müra suhe = 21,2  



700 MHz 

400 MHz 

200 MHz 

Suurendus 









δ

1H NMR (400.1 MHz, CDCl3, 25 °C) δ: 4.44 (s, 1H, OH); 
3.18 (q, 3JHH=7.1 Hz, 2H, CH2); 0.74 (t, 3JHH=7.1 Hz, 3H, CH3). 



13C TMR (100.6 MHz, CDCl3, 25 °C) δ: 48.3 (q, 1JCH = 140.5 Hz, CH3); 

13C{1H} TMR (100.6 MHz, CDCl3, 25 °C) δ: 48.3 (CH3); 

δ



17O TMR (54.2 MHz, CDCl3, 25 °C) δ: -33.2 (OH); 

δ



19F TMR (188.3 MHz, CDCl3, 25 °C) δ: -77.8 (t, 3JFH = 8.5 Hz, 3F, CF3); 
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