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NMR-owskie nagrody Nobla
e 1944 I. I. Rabi — Fizyka: za prace na temat wigzek | :ﬁ- ’, »‘
molekularnych, szczegolnie metode rezonansowg. < ,/

e 1952 F. Bloch i E. M. Purcell — Fizyka: za odkrycia w
dziedzinie NMR.

e 1991 R. R. Ernst - Chemia: za wprowadzenie FT do
NMR i za 2D NMR.

e 2002 K. Withrich — Chemia: za wykorzystanie NMR do
badania struktury biatek.

e 2003 P. Lauterbur i P. Mansfield — Medycyna: za
pionierskie prace w dziedzinie obrazowania NMR (MRI).



Spin

NMR
MRJ)

MRI
MRS




Spin w polu magnetycznym
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Rodzaje widm czgsteczkowych

Rodzaj widma Obszar Energia Energia Energia
widmowy () przejsc przejsé przejsc
widmowych widmowych widmowych
(J/mol) (em™) (s

Rotacyjne Mikrofale 103 - 100 102 - 101 1012 - 109
(100 um =1 cm)

Oscylacyjne  Bliskaisrednia 10° - 103 104 — 102 10'4 - 1012
podczerwien
(1-50 pum)

Elektronowe UV-VIS 106 — 10° 10° - 104 1015 - 1014

(100-1000nm)



NMR
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Jakie izotopy mozna badac
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PIERWSZE SPEKTROMETRY NMR
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NMR na farmacji




Najnowsze spektrometry NMR
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Widmo 1H NMR
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Przesuniecie chemiczne
informacja o strukturze molekuty
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Widma 13C NMR
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13C NMR
Przesuniecia chemiczne
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Kodeina widma NMR

IH NMR
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NMR - struktura i konformacja
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NMR w ciele statym




Widma MAS NMR
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Spektroskopia "C NMR wysokiej zdolnosci rozdzielczej
w ciele statym = “C CP/MAS NMR
J

Wirowanie probki pd katem magicznym — akronim MAS
od ang. Magic-Angle Spinning
+
Rozprzgganie protondw rezonansowym promieniowaniem
radiowym o wysokiej mocy
+
Polaryzacja skrona — akronim CP

od ang. Cross - Polarization

Czestotliwos¢ wirowania (Hz)




Wirowanie probki pod katem magicznym
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Badania polimorfizmu substancji
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GIPAW-CASTEP

Calculating NMR shielding tensors using pseudopotentials

A uniform external magnetic field, B, applied to a sample induces an electric current. In an insulating non-magnetic material,
only the orbital motion of the electrons contributes to the this current. In addition, for the field strengths typically used in

NMR experiments, the induced electric current is proportional to the external field, B. This first-order induced current, j{l}l[r},
produces a non-uniform magnetic field:

Eq. CASTEP 42

BE:]{T) = l l.d3rlju]|-:r|) XL]‘E
(ol l]‘—r'l

The shielding tensor, o(r), connects the induced magnetic field to the applied magnetic field:
Eq. CASTEP 43
(1) pu
BY (1) = - o(r)B
and the isotropic shielding is given by:

Eq. CASTEP 44
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Klopidogrel
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Figure 4. '*C CP/MAS NMR spectra of HSCL 1 containing tablets (ZYLLT®, CLOPIDIX*, AREPLEX, and TROMBEX?®).



Badania polimorfizmu substancji
leczniczych
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Formulacje
farmaceutyczne
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,Chromatografia” NMR
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Fig 4 13C ssNMR analysis of APAP Junior granules: (5) ns = 16; standard 13C CPJ
MAS NMR spectrum of APAP Junior, (4) ns=256; standard 13C (P/MAS NMR
spectrum of pure acetaminophen (3) ns=160; 13C preCP inversion recovery
spectrum of APAP junior; 7 =64 (2)ns = 24; standard 13C (P/MAS NMR spectrum of
pure sorhitol (1)ns= 160; 13C pre-CP inversion recovery spectrum of APAP Junior;
T 125



HRMAS NMR - metabolomika NMR
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Diagnostyka NMR
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Tomografia MRI




Tomografia komputerowa
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Tomografia NMR MRI
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Obraz MRI
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Diagnostyka MRI




Wszechstronne
zastosowanie MRI
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Badania dynamiczne MRI




Angiografia MRI




Spektroskopia MRI in vivo
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Badania tabletek metodq MRI
uchy rdzen tabletki uwodniony polimer
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Spektroskopowe badania skorupy jaja kurzego
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13C MAS NMR
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13C CP MAS NMR
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'H MAS NMR

H++2CaCO3 > Ca(HCO3)2 + Ca2+
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Dziekujemy za uwage




