
Диаграмма химических сдвигов в спектрах 1Н ЯМР. 
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Диаграмма химических сдвигов в спектрах 13C ЯМР. 
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Алгоритм анализа 1Н ЯМР спектра 
• Выведите на экран или распечатайте полную «поляну» спектра. Отметьте себе, на приборе с 

какой рабочей частотой снимался спектр, в каком растворителе, при какой температуре, сколько 
«сканов» было сделано (накапливающихся повторений съёмки). 

• Вычлените и пометьте остаточные сигналы дейтерированного растворителя, в котором был 
записан спектр (хим.сдвиги сигналов растворителей можно найти в табл. 3.1. Для наиболее 
распространенного дейтерированного растворителя в орг.химии – дейтерохлороформа CDCl3 – 
это 7.26 м.д., для ДМСО-d6 – 2.50 м.д. Проверьте правильность привязки шкалы δ к 
дейтерированному растворителю или сигналу ТМС. 

• С хим.сдвигом равным нулю может присутствовать сигнал тетраметилсилана. Однако, в 
настоящее время, ТМС часто не добавляют в растворитель и калибруют шкалу только по пику 
растворителя. 

• Вычлените сигнал воды, который практически всегда присутствует в спектре. Помните, что 
сигнал воды сильно зависит от растворителя, температуры и pH среды. Он представляет собой 
синглет, часто уширенный, в нормальных условиях на 1.56 м.д. в СDCl3 , на 3.33 в ДМСО-d6.  

• В спектре могут присутствовать сигналы растворителя, из которого вещество было 
выкристаллизовано или выделено. Сигналы наиболее распространенных растворителей, 
используемых в органическом синтезе приведены в табл.3.1 (в соответствующих 
дейтерированных растворителях).  

• В спектре могут присутствовать аппаратные сигналы. Боковые полосы сигналов могут 
наблюдаться при съемке с вращением ампулы с образцом. Они представляют собой небольшие 
симметричные сигналы по бокам основного сигнала. Вигли – представляют собой затухающую 
амплитуду сигнала и наблюдаются при плохой настройке прибора. 

• Вычлените отдельные сигналы образца в спектре. Помните, что сигналы могут налагаться друг 
на друга.  

• Нарисуйте предполагаемую структуру, постарайтесь представить картину ЯМР-спектра 
ожидаемого соединения.  

• Постарайтесь сделать первичное отнесение сигналов, вычленяя, в первую очередь, наиболее 
характеристичные. Рассчитайте величину интегралов, как было описано выше, относительного 
какого-либо характеристичного сигнала, в котором вы уверены. Помните, что погрешность 
интегрирования в 1Н ЯМР может составлять до ±20%. Как правило, узкие синглеты дают 
заниженные интегралы, старайтесь брать за основу мультиплеты. Также могут быть занижены 
интегралы обменивающихся протонов, связанных с гетероатомами. 

• Увеличьте область сигналов, представленных мультиплетами, так чтобы можно было хорошо 
видеть структуру спин-спинового взаимодействия. Установите тип мультиплетности для 
каждого сигнала, и вычислите КССВ. При этом различайте «истинные» мультиплеты от 
«смешанных» (см. выше), например, дублет дублетов от квартета, и т.д.  

• По соотношению интегралов и типам сигналов, постарайтесь определить, имеете ли вы дело со 
спектром индивидуального вещества, или смесью веществ. 

• Постарайтесь сделать отнесение сигналов в соответствии с ожидаемой структурой, учитывая 
хим.сдвиги, мультиплетность и значения интегралов (подробно см. соответствующие разделы). 

• Если сделать это не удалось, постарайтесь предположить альтернативные структуры. В первую 
очередь, сравните спектр со спектром исходного соединения. Оцените возможные побочные 
продукты, которые вы могли получить. 

• При наличии «лишних» сигналов, кроме сигналов соответствующих вашей структуре, 
предположите возможные примеси, в том числе такие как: растворители, которые вы 
использовали в ходе реакции, растворитель, который использовали для мытья ЯМР-ампулы, 
вазелин или вакуммная смазка со шлифов и прочее, и прочее. 

• Спектр считается расшифрованным и соответствующим предполагаемой структуре, если: все 
сигналы в спектре отнесены тем или иным протонам, химические сдвиги соответствуют типу 
протонов по табличным данным (если же наблюдается несоответствие, то должно быть 
представлено убедительное объяснение этого – анизотропные эффекты, пространственные и 
структурные особенности, и пр.), описана структура спин-спинового взаимодействия, 
определены величины КССВ и они соответствуют ожидаемым, а значения интегралов 
соответствует количеству протонов структуры (±20%). 

 



Ключевые характеристики сигналов в ЯМР-спектрах 
1. Химический сдвиг 

Степень экранирования определяется электронной плотностью вокруг ядра атома, и в 
первом, очень грубом приближении зависит от индуктивного эффекта других атомом и групп, 
присоединенных к данному атому.  

Разница между положениями пиков поглощения атомов измеряемого вещества и эталонного 
образца называется химическим сдвигом. Химический сдвиг может измеряться в Герцах или 
миллионных долях. 

Наиболее часто используемое эталонное вещество (стандарт) для ядер 1Н и 13С – 
тетраметилсилан (ТМС): Si(CH3)4 

Химический сдвиг (δ) одного и того же атома, выраженный в герцах, будет разным при 
различной напряженности приложенного магнитного поля, т.е. зависеть от прибора. Поэтому 
химический сдвиг принято относить к рабочей частоте прибора для данного вида ядер. При этом δ 
уже выражается безразмерной единицей – м.д. (миллионные доли) и не зависит от рабочих 
характеристик прибора. 

МГц в распектромет частота

Гц всдвиг 
=δ  

Вводится единая относительная шкала (δ-шкала), выражаемая в миллионных долях (м.д., 
ppm). За ноль принимают сигнал протонов ТМС для 1Н ЯМР или атомов углерода для 13С ЯМР, 
шкала растет в направлении ослабления поля, или увеличения частоты (рис. 2.1).  

 

Факторы, влияющие на величину химических сдвигов  
В экранировании данного ядра могут принимать участие как собственные электроны атома, 

так и электроны соседних групп и даже молекул. В первом приближении различают следующие 
вклады основных факторов в общее экранирование ядер. 

 диамагнитное экранирование, обусловленное диамагнитными токами электронов, 
окружающих данное ядро и ближайшие соседние ядра;  

 парамагнитное экранирование за счет парамагнитных токов возникающих под 
действием магнитного поля. Поскольку парамагнитные токи возникают только в 
случае электронных переходов между р- и d- орбиталями, парамагнитный вклад в 
экранирование протонов мал. 

 вторичные магнитные поля, индуцируемые внешним магнитным полем в соседних 
атомах и группах 

 электрические поля 
 Вандерваальсовы эффекты 
 влияние окружающей среды (растворителя, температуры и пр.) 

Следовательно, любое изменение в экранировании протонов можно выразить суммой 
нескольких членов.  

2. Интенсивность сигналов и интегрирование 
Спектр ЯМР не только характеризует, сколько различных типов протонов присутствует в 

молекуле, но также позволяет соотнести, сколько протонов данного типа содержится в молекуле. 
Интенсивность сигнала, т.е. его подынтегральная площадь, в спектре ЯМР пропорциональна 
количеству протонов, которым соответствует данный сигнал. Таким образом, можно вычислить 
соотношение между количеством эквивалентных протонов, дающих каждый из сигналов. следует 
помнить, что значения интегралов являются относительными, и не указывают непосредственно на 
абсолютное количество протонов. 
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3. Мультиплетность и спин-спиновое взаимодействие 
При наличии у группы эквивалентных протонов по соседству другого, неэквивалентного, 

протона или группы протонов, сигналы протонов расщепляются в спектре и принимают форму не 
узкого одиночного пика, а пика с несколькими вершинами, т.е. мультиплета. Это явление, спин-
спиновое расщепление, появляется, потому что водороды на соседних атомах углерода влияют 
друг друга. 

Мультиплетность = 2In + 1,  где I – спиновое квантовое число изотопа, n – число соседних 
неэквивалентных атомов. 

Для атомов водорода, каждый тип протонов взаимодействует с неэквивалентными ему 
протонами (п) на соседнем атоме/атомах углерода, и его резонансный пик расщепляется на п +1 
компонентов. 

Относительные интенсивности внутри мультиплетов соответствуют коэффициентам 
биноминального ряда. Эти коэффициенты можно определить из треугольника Паскаля: 

Количество пиков  Мультиплет  Число соседних ядер Н Относительная интенсивность линий 

1 Синглет, с (s) 0 1 
2 Дублет, д (d) 1 1    1 
3 Триплет, т (t) 2 1    2    1 
4 Квартет, к (q) 3 1    3    3    1 
5 Квинтет    (p) 4 1    4    6    4    1 
Следует различать «истинные» мультиплеты (синглеты, дублеты, триплеты и т.д.) от 

наложившихся друг на друга нескольких расщеплений (например, дублета дуплетов, который 
может выглядеть как квартет или как триплет, и т.д.). Для этого строят «дерево щеплений», т.е. 
схему спин-спиновых взаимодействий для сигнала, которая помогает представить, как образуется 
мультиплет сигнала и вычислить константы спин-спинового взаимодействия (рис. 3.5). Именно 
величины констант спин-спинового взаимодействия обуславливают внешний вид мультиплета 
(расстояние между пиками) и являются важным источником информации структуре: 
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Рис.2. Примеры «смешанного» мультиплета (дублета триплетов) и «истинного» квинтета 

Расстояние между соседними пиками в простом мультиплете называется константой спин-
спинового взаимодействия (КССВ)  J.  Эта константа является мерой того, как сильно спиновые 
состояния соседних ядер влияют на ядро.  Константа ССВ всегда выражается в Герцах. 
Константы спин-спинового взаимодействия всегда имеет одно и то же значение. Это значение 
КССВ не зависит от рабочей частоты прибора, будь то 60 МГц или же 700 МГц.  

Таким образом, следует запомнить, что: 
• значение химического сдвига в Герцах зависит от рабочей частоты прибора; 
• значение химического сдвига в м.д. не зависит от рабочей частоты прибора; 
• значение КССВ всегда выражается только в Герцах и не зависит от рабочей частоты 

прибора.  
Величина констант спин-спинового взаимодействия во многом определяет форму сигналов 

в спектрах ЯМР и зависит от многих факторов: величин углов между связями, природой этих 
связей (наличием делокализованных π-систем, например, ароматических), и прочего.  
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