
 
 
 
 
         
11.1    บทนํา 

อันตรกิริยาระหวางรังสีแมเหล็กไฟฟาและนิวเคลียสบางชนิดในสนามแมเหล็ก จะเกิด
สัญญาณซึ่งสามารถบอกสภาพแวดลอมของนิวเคลยีสเหลาน้ีในโมเลกุลได และยงัสามารถบอก
จํานวนนวิเคลยีสที่สมัพันธกันในแตละตาํแหนง ปรากฏการณนี้เปนพ้ืนฐานของเทคนิคทางสเปค
โตรสโคปที่ชือ่วา นิวเคลียร แมกเนติกเรโซแนนซ   

ในการทดลองนี้ เราจะกลาวถึงเฉพาะนวิเคลียร แมกเนติกเรโซแนนซของไฮโดรเจน
นิวเคลียสหรือโปรตอน (1H–NMR spectroscopy) อยางไรก็ตาม เปนที่ทราบกันในปจจุบันวา
นิวเคลียร แมกเนติกเรโซแนนซของนิวเคลียสชนิดอ่ืนโดยเฉพาะอยางยิ่ง คารบอน–13 (13C–) 
ใชกันมากในการพิสูจนโครงสรางของสารโดยใหขอมูลที่ใหมและหลากหลายซึ่งเปนประโยชน
ตอการวิเคราะหโครงสรางของสาร 
 

11.2    ปรากฏการณของนิวเคลียร แมกเนติกเรโซแนนซ 
ปกตินวิเคลยีสมีประจุ ประจุในนวิเคลยีสบางชนิดหมุนรอบตวัเองได(สปนได)  สปนของ

นิวเคลียสทําใหเกิดขั้วแมเหล็ก(magnetic  dipole)ไปตามแกนของนิวเคลียส    โปรตอน(นวิเคลยีส
ของไฮโดรเจนอะตอม)ทีห่มุนหรือสปนจึงประพฤตติวัเหมือนเปนแทงแมเหลก็เล็กๆ มี magnetic 

moment (μ)   เม่ือโปรตอนอยูในสนามแมเหล็กภายนอก B0  สนามแมเหลก็ B0 มีอิทธิพลตอการ
วางตวัของโปรตอน    ทําใหโปรตอนมีการวางตวัไดสองแบบ   แบบแรกคือสปนในทิศเดียวกบั 
สนามแมเหลก็B0  แบบท่ีสองคือ สปนในทิศตรงขามหรือตานกับสนามแมเหลก็B0 การวางตวัสอง
แบบน้ีใชพลังงานแตกตางกัน  การวางตวัในทศิตานกับสนามแมเหล็ก B0 ใชพลังงานสูงกวา 

 ปรากฏการณของนวิเคลยีร แมกเนตกิเรโซแนนซเกิดเม่ือโปรตอนซึ่งสปนในทศิเดียวกับ
สนามแมเหล็ก B0 ถูกเหนี่ยวนําใหดูดกลืนพลังงาน     และเปลี่ยนทิศไปสปนในทิศตานกับสนามแม 
เหลก็ B0 เพ่ือใหเขาใจการเปลี่ยนสภาวะสปนของโปรตอน เราจะเปรียบโปรตอนทีส่ปนเปนลูกขาง
ที่หมุนรอบตวัเอง ลกัษณะการหมุนเชนน้ีเรียกวา precession 

 โปรตอน-นิวเคลียรแมกเนติกเรโซแนนซ   สเปคโตรสโคป 
(1H - Nuclear magnetic resonance spectroscopy) 

บทที ่11                                      
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เม่ืออยูในสนามแมเหล็ก B0 โปรตอนจะสปนดวยความถี่เชิงมุม (angular frequency) ω 
ความถี่ที่โปรตอนสปนเปนสัดสวนโดยตรงกับความเขมสนามแมเหล็ก    ถาความเขมสนามแม 
เหล็กเพ่ิมขึ้น ความถี่ของการหมุน(precession)ก็เพิ่มขึ้น ในสนามแมเหล็กที่มีความเขม 1.41 
tesla (14,100 gauss)   ความถี่ของการหมุนมีคาประมาณ 60 MHz   

 
รูปที่  11.1   ขบวนการนวิเคลียร แมกเนติกเรโซแนนซ 

 

            ถาใหพลังงานที่มีความถีต่รงกับยานความถีว่ทิย(ุradiofrequency) แกโปรตอนที่สปนอยู 
และความถีข่องคลืน่วทิยุทีป่อนเขามาตรงกับความถี่ทีโ่ปรตอนกําลังสปน  โปรตอนที่สปนในทิศ
เดียวกบัสนามแมเหลก็Bo(สภาวะพ้ืนหรือพลังงานต่าํ)จะดูดกลนืพลงังาน และเปลี่ยนไปสปนใน
ทิศตานกับทิศของสนามแมเหล็กB0(สภวะเราหรือพลังงานสูง)  การเปลี่ยนสภาวะสปนเชนนี้
เรียกวา การเกิดเรโซแนนซ (resonance) (รูปที่ 11.1) เราอาจกลาววา โปรตอนมีเรโซแนนซ
กับคลื่นความถี่วิทยุที่เขามา ซึ่งเปนที่มาของคําวา นวิเคลยีร แมกเนติกเรโซแนนซ (NMR) 
 

11.3    ทฤษฎีของการเกิดนิวเคลียรแมกเนตกิเรโซแนนซ 
นิวเคลียสที่เกิดปรากฏการณของ NMRจะตองมี spin quantum number (I) >0  คา

ของ I ขึ้นกับเลขอะตอม(atomic number)และเลขมวล (mass number) อะตอมที่มีเลขอะตอม

และเลขมวลเปนเลขคู (I = 0) จะไมเกิดปรากฏการณ NMR อะตอมเหลาน้ีไดแก 12 , 16 , 

เปนตน สวนอะตอมที่มีเลขอะตอมและ/หรือเลขมวลเปนเลขคี่ (I > 0)สามารถเกิดปรากฏการณ

ของ NMR ได    อะตอมเหลานี้ไดแก 11 , , 13 , 14 , , 19  และ 3115  
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เม่ืออยูในสนามแมเหล็กภายนอกB0 จํานวนสภาวะสปน(ทิศที่นวิเคลียสหมุน)สามารถ
หาไดจากสูตร 

 

จํานวนสภาวะสปน  =    2 I  +  1                           
                          

โดย    I    =   Spin quantum number 
 

ดังนั้น ในกรณีของ ,  และ  ซึ่งมี I =  จํานวนสภาวะสปนที่เปนไปได

เทากับ 2  (2 x  + 1 = 2) นั่นคือ การวางตัวในทิศเดียวกับสนามแมเหล็กภายนอก(สภาวะ

พ้ืน) และอีกแบบคือการวางตวัในทศิตานกับสนามแมเหล็กภายนอก(สภาวะเรา)  ความแตกตาง
ของพลังงานระหวาง 2 สภาวะหาไดจากสมการ (1) 
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ความถี่ของพลังงานที่ถูกดูดกลืนเพื่อเปลี่ยนจากสภาวะพ้ืนไปสูสภาวะเราคือ 

 

                              ν        =  0)
2

( B
π
γ                                                         (2) 

  

 
 

รูปที่ 11.2    NMR  สเปคโตรมิเตอร                             
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11.4    NMR สเปคโตรมิเตอร 
NMR สเปคโตรมิเตอร (รูปที่ 11.2) ประกอบดวยแทงแมเหล็กซ่ึงจะใหความเขมสนาม 

แมเหล็กที่สมํ่าเสมอ เคร่ืองสงความถี่วทิยุ และเครือ่งตรวจวัดความถี่วิทยุ ความเขมสนาม 
แมเหล็กเปนสดัสวนกับความถี่ที่เกิดเรโซแนนซ ตัวอยางเชน ในสนามแมเหล็ก 1.40 Tesla จะ
ตรงกับความถี่ 60 MHz ซึ่งเปนความถี่ที่โปรตอนเกิดเรโซแนนซ [คํานวณไดโดยใชสมการ(2)]    
ปจจุบันมีเคร่ือง NMR สเปคโตรมิเตอรที่เดินเครื่องดวยความถี่สูงกวาน้ี เชน 100, 200, 300 
และ400 MHz เปนตน   

การบันทึก NMR สเปคตรัมมักเตรียมสารตัวอยางในรปูสารละลายหรือของเหลวเพื่อให
ไดสัญญาณที่คมชัด สารตวัอยางของแข็งใหสัญญานทีเ่ปนแถบกวาง  ไมสามารถใชวิเคราะห
ขอมูลได  สาํหรับสารตวัอยางที่เปนของเหลวบริสุทธิ ์ สามารถใชไดถาเปนของเหลวที่มีความ
หนืดต่ํา  แตถาเปนของเหลวที่มีความหนืดสูง จะใหสัญญานที่เปนแถบกวางเชนกัน จึงควร
เตรียมเปนสารละลายจะดีกวา  
                                                               

ขอมูลที่ไดจาก 1H –NMR สเปคตรัม  11.5    
ขอมูล 4 ประเภทที่ไดจาก 1H–NMR สเปคตรัม คือ 

1. Chemical shift (δ, ppm) บอกตําแหนงสัญญานของโปรตอนที่วัดหางจากตําแหนงสัญญาณ

ของ TMS(tetramethylsilane)   TMS เปนสารอางอิงที่กําหนดใหมีคาδ = 0  ชวง chemical shifts 

ของโปรตอนในสารประกอบอินทรียทั่วไปมีคาระหวาง δ 0–10 การที่โปรตอนเกิดเรโซแนนซที่
ตําแหนงตางกันเน่ืองจากโปรตอนอยูในสภาวะแวดลอมทางเคมีที่แตกตางกัน (ดูรายละเอียดในหัว 
ขอ 11.5.1) 
2. Integration สัญญานซึ่งประกอบดวยพีค (1พีค 2พีค 3 พีค.....) NMR สเปคโตรมิเตอรมี
อุปกรณอิเล็คโทรนิกที่สามารถอินทิเกรท(Integrate)พ้ืนที่ใตพีคเหลาน้ีออกมาเปนเสนที่มีความสูง
ที่สามรถวัดไดกํากับที่แตละสัญญาน  สัญญานที่มีความเขมสูง(มีจํานวนโปรตอนมาก)จะมีเสนอิน
ทีเกรทที่มีความสูงมากกวา ดังนั้น เราจึงสามารถวัดความสูงของเสนอินทิเกรทของแตละสัญญาน
และนํามาเทียบเปนอัตราสวน  ถาทราบจํานวนโปรตอนทั้งหมด(จากสูตรโมเลกุล)ก็สามารถหา
จํานวนโปรตอนของแตละสัญญานได(ดูรายละเอียดในหัวขอ11.5.2)  
3.  Spin-spin splitting เปนการแยกของสัญญานออกเปนหลายพีคเน่ืองจากอันตรกิริยาระหวาง
สปนของโปรตอนที่อยูขางเคียงกัน อันตรกิริยาน้ีเรียกวาcoupling ซึ่งวัดเปนคาของcoupling 
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4. Coupling constant  ชวงหางระหวางพีคของแตละสัญญาน(วัดเปน Hz) สามารถอานคาได
จากสเปคตรัมโดยตรง  คาตัวเลขนี้เรียกวาcoupling constant  โปรตอนสองกลุมที่ couple กัน   
จะมีชวงหางระหวางพีคหรือ coupling constants เทากัน (ดูรายละเอียดในหัวขอ 11.5.4)  
 

11.5.1  Chemical shifts 
โปรตอนในโมเลกุลอินทรียมีหลายประเภท เชน โปรตอนในอัลเคน อัลคีน อัลไคน 

โปรตอนในวงเบนซีน เปนตน โปรตอนเหลาน้ีอยูในสภาวะแวดลอมทางเคมีที่แตกตางกัน ถา
พิจารณาอิเลคตรอนที่อยูรอบๆ โปรตอนเหลาน้ี เน่ืองจากอิทธิพลของสนามแมเหล็กภายนอก 
ทําใหอิเลคตรอนเหลาน้ี circulate และเกิดสนามแมเหล็กเล็กๆ ซึง่ตานกับแมเหล็กภายนอก 
ทําใหความเขมสนามแมเหล็กที่โปรตอนไดรับนอยลงกวาความเขมสนามแมเหล็กภายนอกท่ี
ปอนเขามา เน่ืองจากสนามแมเหลก็ที่ถกูเหน่ียวนําใหเกิดขึ้นมีทศิตานกับสนามแมเหล็กภายนอก 
ทําใหโปรตอนถูกบดบัง และเน่ืองจากความหนาแนนของอิเลคตรอนรอบๆโปรตอนแตละประเภท
ไมเทากันปริมาณของการบดบังจึงไมเทากัน ตัวอยางเชนถาโปรตอนอยูใกลกับหมูทีดึ่งอิเลคตรอน 
ความหนาแนนของอิเลคตรอนรอบๆโปรตอนยอมลดลง สงผลใหการบดบังโปรตอนจากสนาม 
แมเหล็กภายนอกลดลง โปรตอนที่ถูกบดบังนอยจะเกิดสัญญาณที่ความถี่ต่ําลง(ความเขมสนาม 
แมเหล็กลดลง)     สวนโปรตอนที่ถูกบดบังมากจะเกิดสัญญาณที่ความถี่สูงขึ้น(ความเขมสนาม 
แมเหล็กสูงขึน้) เน่ืองจากมันตองการพลงังานสูงขึ้นเพื่อเอาชนะการบดบังนี้ 

           โปรตอนในระบบพันธะคู  พันธะสามและวงอะโรเมติกซ่ึงมี π อิเล็กตรอน   เมื่ออยูใน
สนามแมเหล็ก   การโคจร(circulation)ของอิเล็กตรอนทําใหเกิดสนามแมเหล็กใหมที่ครอบคลุม 
บริเวณกวาง   สนามแมเหล็กที่ถูกเหนี่ยวนําใหเกิดขึ้นนี้   มีบางบริเวณที่มีทิศตานกับสนามแม 
เหล็กภายนอกและมีบางบริเวณที่มีทศิเดียว(เสริม)กับสนามแมเหล็กภายนอก สงผลใหโปรตอน
ในโมเลกุลอาจถูกบดบัง (shielded) หรือไมถูกบดบัง (deshielded)  ขึ้นกับวาโปรตอนเหลาน้ัน
อยูในบริเวณใดของสนามเหนี่ยวนําน้ี   ผลดังกลาวน้ีเรยีกวา  magnetic  anisotropic effect     
รูปที่ 11.9  แสดงอาณาบริเวณที่โปรตอนจะไดรับอิทธพิลของสนามแมเหล็กตานหรือถูกบดบัง
(บริเวณที่มีเคร่ืองหมาย −)   และอาณาบริเวณที่โปรตอนไดรับอิทธพิลของสนามแมเหล็กเสริม

(บริเวณที่มีเคร่ืองหมาย + )    นี่เปนเหตุผลที่ทําใหโปรตอนของวงเบนซีน  ของหมูไวนิล  และ 
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รูปที่  11.9    Magnetic anisotropic effect ที่มีตอโปรตอนในโมเลกุลที่มีพันธะคูและพันธะสาม 
 
 

ของหมูแอลดิไฮดเกิดสัญญานที่ความเขมสนามแมเหล็กต่ํา(δ สูง) และโปรตอนของอะเซทีลีน

เกิดสัญญาณที่ความเขมสนามแมเหล็กสูงกวาโปรตอนของหมูไวนิล(δ ต่ํา) 
เน่ืองจากบริเวณที่เกิดสัญญาณ NMR ของโปรตอนประเภทตางๆอยูในชวงไมเกิน 10-

12 สวนในลานสวน(ppm) ของสนามแมเหล็ก การกระจุกตัวของสัญญาณโปรตอนในชวงแคบๆ 
เชนนี้ มีวิธีงายๆที่จะระบุตําแหนงของโปรตอนทั้งหมดอยางถูกตอง ก็คือการบอกตําแหนงเทียบ
กับตําแหนงของสารอางอิง   สารอางอิงที่เปนที่ยอมรับคือ Tetramethylsilane (TMS),[(CH3)4Si] 
เหตุผลที่เลือกสารน้ี เน่ืองจากโปรตอนทั้ง 12 ตัวของ TMS ใหสัญญาณเพียงอันเดียวและเกิดที่
ความเขมสนามแมเหล็กสูงกวาโปรตอนอ่ืนๆในสารประกอบอินทรีย     ทั้งยังละลายไดดีกับสาร 
ประกอบอินทรียสวนใหญและมีจุดเดือดต่ํา สามารถกําจัดออกจากสารตัวอยางงายโดยเพียงเปด
ทิ้งไว 

Chemical shift ของโปรตอนจึงวัดโดยเทียบกับสัญญานของ TMS(หนวยเปน Hz)  ใน 
NMR สเปคตรัมที่มีความถีต่างกัน   คาChemical shiftsที่มีหนวย(Hz)จะมีคาแตกตางกัน  เชน 
กลุมโปรตอนที่มี chemical shift ใน 60 MHz-สเปคตรัมเทากับ 110 Hz   แตโปรตอนกลุม
เดียวกันน้ีจะมี chemical shift ใน 100MHz-สเปคตรัมเทากับ183 Hz  เพ่ือใหคาของ chemical 

shifts ไมมีหนวยและไมขึน้กับความถีข่องNMRสเปคโตรมิเตอร   จึงใชคา δ แทน  คาของ δ  
สามารถคํานวณไดจากสมการตอไปน้ี 
 

                                     δ     =            ระยะหางจาก TMS วัดเปน Hz  

ความถี่ของ NMR สเปคโตรมิเตอร(MHz)  
 

ตัวอยางเชน พีคที่วัดหางจากTMS 275 Hz ในเครื่องNMR 60 MHz  คาของ chemical 
shift คือ 
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                  δ   =              =  4.58  ppm(part per million) 
    275 Hz  

60 X 106 Hz 

 

           จากวิธีทีใ่ชคํานวณคา δ  จะเห็นวา   คาของ chemical shifts (δ )ไมมีหนวย   ดังนั้น 
ไมวาจะวัดโดยเคร่ือง NMR  60 MHz  , 100 MHz หรือ  200 MHz     Chemical shifts ก็มีคา 

เทากัน   โดยการกําหนดให  δTMS = 0    คา δ ของโปรตอนสวนใหญจะมีคา >0 และเกิด

สัญญานอยูทางดานซายของสัญญาน TMS           

ใน NMR สเปคตรัม พีคอางอิง(TMS)จะอยูทางขวาสุด (δ = 0)   คาของ δ จะเพ่ิมขึ้น

จากขวาไปซาย มีอีกระบบหนึ่งที่ใชบอกตําแหนงของ chemical shifts คือ τ (tau) ซึ่งสัมพันธ

กับระบบ δ โดยสมการงายๆ ดังนี้  

                                 τ     =    10 – δ 

คาของ τ จะเพ่ิมขึ้นจากซายไปขวา อยางไรก็ตาม ระบบ δ จะเปนที่นิยมมากกวาและ

คาของ chemical shifts ในตารางทั่วไปมักบอกเปนคาδ  คําวา “upfield” หรือ “higher field” 
ใน NMR สเปคตรัมหมายถึงสวนที่อยูทางดานขวาของสเปคตรัมซ่ึงมีความเขมสนามแมเหล็ก
สูงกวาและ “ down field” หรือ “lower field” หมายถึงสวนที่อยูทางดานซายของสเปคตรัมซึ่งมี
ความเขมสนามแมเหล็กต่ํากวา 

คาของ chemical shifts มีความสาํคัญมากตอการพิสูจนโปรตอนประเภทตางๆ   ตารางที่ 
11.1 แสดงคา chemical shifts ของโปรตอนที่พบในสารประกอบอินทรียทั่วไป   
 
ตารางที่ 11.1   Chemical shifts สําหรับโปรตอนประเภทตางๆ  
 

สารประกอบ ประเภทของโปรตอน δ (ppm) 
Primary aliphatic R – CH3 0.8 – 1.0 
Secondary aliphatic R – CH2—R 1.2 – 1.5 
Tertiary aliphatic R3C – H 1.4 – 1.7 
Vinylic C = C – H 4.6 – 5.9 
Allylic C = C – CH3 1.6  - 1.9 
Aliphatic acetylenic R – C ≡ C – H 2.3 – 2.5 
Aromatic acetylenic Ar – C ≡ C – H 2.8 – 3.1 
Aromatic Ar – H 6 – 8.5 
Primary benzylic Ar – CH3 2.2 – 2.5 
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สารประกอบ ประเภทของโปรตอน δ (ppm) 
Secondary benzylic Ar – CH2—R 2.5 – 2.9 
Tertiary benzylic Ar – CH R2 2.8 – 3.2 
Alcohols HO – CH2 – CH 1.2 – 1.6 
Phenol Ar – OH 4 – 12 
Aliphatic amines R – NH2 0.6 – 2.5 
Aliphatic amines R′2N – CH3 2.2 – 2.6 
Aliphatic amines R′2N – CH2CH3 2.5 – 2.8 
Aliphatic amines R′2N – CH2CH3 1.0 – 1.3 
Aromatic amines Ar – NH2 3 – 4.5 
Aromatic amines Ar – NH – CH3 2.8 – 3.1 
Aromatic amines Ar – NH – CH2 CH3 3.0 – 3.3 
Aliphatic ethers R′O – CH3 3.2 – 3.5 
Aliphatic ethers R′2O – CH2 – R 3.4 – 3.8 
Aliphatic ethers R′2O– CH2CH2CH3 0.9 – 1.0 
Aromatic ethers ArO – CH3 3.7 – 4.0 
Aromatic ethers ArO – CH2 – R 3.9 – 4.3 
Aliphatic  ketones R′ – (C = O) – CH3 2.1 – 2.4 
Aliphatic ketones R′ – (C = O) – CH2 – R 2.3 – 2.7 
Aliphatic  ketones R′ – (C = O) – CH2 – CH2 – R 1.1 – 1.4 
Aromatic ketones Ar – (C = O) – CH3 2.4 – 2.6 
Aromatic ketones Ar – (C = O) – CH2 – R 2.5 – 2.8 
Aliphatic  aldehydes R′ – (C = O) – H 9.4 – 9.9 
Aliphatic  aldehydes H – (C = O) – CH2 – R 2.1 – 2.4 
Aliphatic  aldehydes H – (C = O) – CH2CH2 – R 1.1 – 1.4 
Aromatic  aldehydes Ar – (C = O) – H 9.7 – 10.3 
Aliphatic esters R′O – (C = O) – CH3 1.9 – 2.2 
Aliphatic esters R′O – (C = O) – CH2CH3 2.1 – 2.4 
Aliphatic esters R′O – (C = O) – CH2CH2 – R 1.2 – 1.4 
Aliphatic esters R′ – (C = O) – O – CH3         3.6 – 4.0 
Aliphatic esters R′ – (C = O) – O – CH2CH3 3.7 – 4.1 
Aliphatic esters R′O – (C = O) – H 8.0 – 8.2 
Aromatic esters ArO – (C = O) – CH3 2.0 – 2.5 
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สารประกอบ ประเภทของโปรตอน δ (ppm) 
Aromatic esters Ar – (C = O) – O – CH3 4.0 – 4.2 
Aromatic esters Ar – (C = O) – O – CH2CH3 4.2 – 4.5 
Aliphatic carboxylic acids R – (C = O) – O – H 10.4 – 12 
Aliphatic carboxylic acids R – CH2 – (C = O) – O – H 2.2 – 2.4 
Aliphatic carboxylic acids R – CH2CH2 – (C = O) – O – H 1.0 – 1.4 
Aromatic carboxylic acids Ar – (C = O) – O – H 10.4 – 12 
Aliphatic amides R – (C = O) – NH2 5.5 – 7.5 
Aliphatic amides R2N – (C = O) – CH3 1.8 – 2.2 
Aliphatic amides R′ – (C = O) – NH – CH3 2.8 – 3.0 
Alkyl chlorides R – CH2 – Cl 3.5 – 3.7 
Alkyl chlorides R – CH2 CH2 – Cl 1.6 – 1.8 
Chloroform CH Cl3 7.27 
Alkyl bromides R – CH2 – Br 3.2 – 3.4 
Alkyl bromides R – CH2CH2 – Br 1.6 – 1.8 
Alkyl bromides R – CH2CH2CH2 – Br 1.2 – 1.3 
Alkyl iodides R – CH2 – I 3.0 – 3.3 
Alkyl iodides R – CH2CH2 – I 1.7 – 1.9 
Alkyl iodides R – CH2 – F 4.2 – 4.5 
Alkyl bromides R – CH2CH2 – F 1.4 – 1.6 
Enols C = C – OH 15 – 17 
Aliphatic thiols R – SH 1.0 – 2.0 
Aromatic thiols Ar – SH 3.0 – 4.0 
Nitriles R – CH2 – CN 2.0 – 2.3 
Nitro compounds R – CH2 – NO2 4.2 – 4.6 
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11.5.2   Integrals      
ใน 1H–NMR สเปคโตรมิเตอรมี electronic integrator สําหรับคํานวณพื้นที่สัมพัทธ

ของพีคทั้งหมดใน NMR สเปคตรัม และแสดงเปนเสนอินทีเกรท(integration line)  ความสูง
ของเสนอินทีเกรทสัมพันธกับจํานวนโปรตอนที่ใหสัญญาณ โดยเพียงแตวัดความสูงของเสนอิน
ทีเกรทของแตละสัญญาณกส็ามารถทราบจํานวนของไฮโดรเจนที่ใหสัญญาณนั้น ขอมูลน้ีจึงมี
ประโยชนมากตอการหาสูตรโครงสรางของสาร  

ตัวอยางสเปคตรัมของ benzyl acetate (รูปที่ 11.3) ซึ่งมี 3 สัญญาณเรียงจากซายไป
ขวา เน่ืองจากกระดาษบันทึกสเปคตรัมมีลักษณะเปนชองสี่เหลี่ยมเล็กๆ ความสูงของเสนอินที
เกรทเม่ือวัดเปนจํานวนชองเล็กๆ ในแนวตั้งจะได 6.6, 2.7 และ 3.9 ชองตามลําดับจากซายไป
ขวา ความสูงเหลาน้ีจะเปนสัดสวนกับจํานวนไฮโดรเจนที่ใหกําเนิดสัญญาณ เราสามารถหา
จํานวนไฮโดรเจนของแตละสัญญาณ โดยนับจํานวนชองในแนวตั้งทีอ่ยูภายในความสูงของเสน
อินทีเกรททั้งหมดรวมกันแลวหารดวยจํานวนไฮโดรเจนทั้งหมด (benzyl acetate มีจํานวน
ไฮโดรเจนทั้งหมดในโมเลกุล 10 ตัว)  
 

=       13.2  ชอง 
                                    10    

=    ∼ 1.3 

ชอง   +  2.7  ชอง   +  3.9  ชอง  
ไฮโดรเจน  10  

6.6  

ชองตอหนึ่งไฮโดรเจน 
 

เม่ือทราบจํานวนชองตอหนึง่ไฮโดรเจน เอาไปหารจํานวนชองทั้งหมดในแนวตั้งที่อยูภายใน
เสนอินทีเกรทก็จะทราบจํานวนไฮโดรเจนของแตละสัญญาณ 

   สัญญาณ
                                   1.3 ชอง/ ไฮโดรเจน              

ที่ 1                      6.6 ชอง                   =     5   ไฮโดรเจน         

 

สัญญาณที่  2                     2.7 ชอง                 =     2   ไฮโดรเจน            
ชอง/ ไฮโดรเจน             

 
                                   1.3 

  สัญญาณ =            
                      1.3 ชอง/ ไฮโดรเจน             

 ที่  3                      3.9 ชอง                     5   ไฮโดรเจน        
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เนื่องจากความสูงของเสนอินทีเกรททีว่ัดไดมักมีความคลาดเคลื่อน ∼5 ถึง 10 เปอรเซ็นต 
ดังนั้น จํานวนไฮโดรเจนที่คํานวณไดจึงอาจไมเปนเลขจํานวนเต็ม จึงจําเปนตองปรับตวัเลขที่มีจุด
ทศนิยมไปเปนจํานวนเต็ม เพราะจํานวนไฮโดรเจนจะเปนเศษสวนไมได 

 
รูปที่ 11.3    1H–NMR สเปคตรัมของ Benzyl acetate (ใน CCl4) 

 

11.5.3   Spin-spin coupling  
  Coupling ระหวางสปนของโปรตอนที่จับกับคารบอนทีอ่ยูขางเคียง ทําใหสญัญาณแยก

ออกเปนหลายๆ พีค   จํานวนพีคของสัญญาณก็เปนขอมูลสําคัญทีน่ําไปสูการหาสูตรโครงสราง
ของสารได  

เน่ืองจากโปรตอนไมเพียงแตไดรับอิทธพิลสนามแมเหล็กภายนอก แตยังไดรับอิทธิพล
จากสนามแมเหล็กเล็กๆ ที่เกิดจากโปรตอนทั้งหมดที่จับกับคารบอนที่อยูขางเคียง  

ใหเราพิจารณา NMR สเปคตรัมของสารประกอบ 1, 1-dichloroethane ในรูปที่ 11.4 
โปรตอนสามตัว(หมู CH3)บน C-2 ไดรับอิทธิพลจากสปนของโปรตอนหนึ่งตัว(หมู CH)บน C-1 
ซึ่งสามารถวางตัวได 2 แบบ คือ ในทิศเดียวกับสนามแมเหล็กภายนอกและตานกับทิศของสนาม 
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แมเหล็กภายนอก  ถาสปนของโปรตอนของ C-1 วางตัวตามทิศของสนามแมเหล็กภายนอก 
โปรตอนที่อยูขางเคียง( บน C-2 ) จะรูสึกหรือไดรับความเขมสนามแมเหล็กเพ่ิมมากขึ้นเล็กนอย 
(ถูกบดบังนอยลง)   มันจึงเกิดสัญญาณที่ความเขมสนามแมเหล็กต่ําลง  และเม่ือโปรตอนวางตัว
ในทิศตานกับทิศของสนามแมเหล็กภายนอก โปรตอนบนC-2ก็จะไดความเขมสนามแมเหล็ก
ลดลงเล็กนอย(ถูกบดบังมากขึ้น)   ผลก็คือ  โปรตอนบน C-2  เกิดสัญญาณที่ความเขมสนามแม 
เหล็กสูงขึ้น  ดังนั้น  สัญญาณของโปรตอนบน C-2(หมู CH3) จึงแยกออกเปน 2 พีค (doublet)ที่ 
มีความเขมเทากัน (รูปที่ 11.5) 
 

                 
 

รูที่ 11.4  1H–NMR สเปคตรัมของ Dichloroethane                               
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↓ ↑               B0                                          }  การจัดตัวของสปนท่ีเปนไปไดของเมไธนโปรตอน    

 
Net spin :     1

2+   1
2−      

 
รูปที่ 11.5  รูปแบบสัญญานของหมูเมธีล (methyl group) ที่แยกออกเปน doublet 

   เน่ืองจากหมูเมไธน (methine group) ที่อยูขางเคียง  
 

 

       ในทํานองเดียวกัน โปรตอนบน C-1(หมู CH) ก็ไดรับอิทธิพลจากสปนของโปรตอนสามตัว
บน C-2 (หมู CH3)  การจัดตัวของสปนของโปรตอนสามตัวเปนไปได 8 รูปแบบ รูปแบบแรกคือ
โปรตอนทั้งสามตัวสปนในทิศเดียวกับสนามแมเหล็กภายนอก รูปแบบที่สองคือโปรตอนทั้งสาม
ตัวสปนตานกับทิศของสนามแมเหล็กภายนอกทั้งหมด   มีอีก 3 รูปแบบที่มีสองโปรตอนสปนใน
ทิศของสนามแมเหล็ก  สวนอีกหน่ึงโปรตอนสปนตาน  และอีก 3 รูปแบบที่มีหน่ึงโปรตอนสปน
ในทิศของสนามแมเหล็กและอีกสองโปรตอนสปนตาน ผลสุดทายทําใหสัญญานของหมูเมไธน
(CH)ถูกแยกออกเปน 4 พีค (quartet) ที่มีอัตราสวนความเขมเปน 1 : 3 : 3 : 1 (รูปที่ 11.6) 
 

 

↑↑↑ ↑↑↓ ↑↓↓ ↓↓↓    

↑↓↑ ↓↑↓  

↓↑↑ ↓↓↑  

 
รูปที่ 11.6   รูปแบบสัญญานของหมูเมไธนที่แยกออกเปน quartet เน่ืองจากหมูเมธีล 

  ที่อยูขางเคียง 
 

 

Net spin :  3
2+   1

2+    1
2−   3

2−  
↑ = 1

2+   

↓ = 1
2−     

                                                                        การจัดตัวของสปนท่ีเปนไปไดของ        

     B0                                                               เมธลีโปรตอน 
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           สําหรับสัญญานของโปรตอนที่มีหมูเมธีลีนอยูขางเคียง    ดังเชนในสเปคตรัมของ 
Ethyl iodide( CH3CH2I )    หมูเมธีล (CH3) ไดรับอิทธิพลจากการจัดตัวของสปนของโปรตอน
ในหมูเมธีลีน(CH2)    สัญญานจะแยกออกเปน 3 พีค (triplet) ดังนี้ : 
 

 
รูปที่ 11.7   รูปแบบสัญญานของหมูเมธีล (methyl group) ที่แยกออกเปน  triplet เน่ืองจาก                        

                 หมูเมธีลีน (methylene group) ที่อยูขางเคียงในNMRสเปคตรัมของ Ethyl iodide 
 
ดังนั้น  สัญญานของโปรตอนใน Ethyl iodide จึงเปนดังนี้ : 
 
                                       CH2        CH3 

 

 
                                                                     δ , ppm              

                                                                          
อยางไรก็ตาม  สัญญาน NMR ที่ปรากฏจริงมักไมสมมาตรดังที่ทํานายไว ตวัอยางเชน 
 
 
 
 ลักษณะของกลุมพีคไมใช           แตเปน  
              

 
ใน 1H–NMR สเปคตรัมของ 1,1-dichloroethane    doublet ของหมู CH3  และ quartet 

ของหมู –CHCl2 ก็มิไดสมมาตรและมีอัตราสวนเปนไปตามที่ไดวเิคราะหไว โดยพีคที่อยูดานนอก

↑↓ 

↓↑ 

↓↓ ↑↑               B0                                                            การจัดตัวของสปนท่ีเปนไปไดของ 

                                                                              เมธีลีนโปรตอน 

Net spin :          01+        1−     
↑ = 1

2+   

↓ = 1
2−     
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กฎ  N + 1 ใน spin-spin splitting 

จากการวิเคราะหกลุมพีคทีเ่กิดจากโปรตอนที่อยูขางเคียง ทําใหมีการคนพบวา เม่ือ
โปรตอน 2 กลุมจับกับคารบอนอะตอมที่อยูขางเคียงกันและมีchemical shifts แตกตางกัน  
สัญญาณของโปรตอนแตละกลุมจะถูกแยกเปนกลุมพีคที่มีจํานวนพคีเทากับ N + 1 โดย N เปน
จํานวนโปรตอนที่จับบนคารบอนที่อยูขางเคียง  ตารางที ่11.2 แสดงรปูแบบของกลุมพีคทีป่รากฏ
เม่ือมีโปรตอนขางเคียงที่เทาเทียมกันอยู N ตัวซ่ึงเปนไปตามกฎ N + 1 และในตารางนี้ยังแสดง
อัตราสวนความเขมของพีคดวย   สวนตารางที่ 11.3 แสดงรูปแบบของกลุมพีคทีแ่ยกออกเม่ือมี
โปรตอนอยูขางเคียง 

 
ตารางที่ 11.2  รูปแบบของกลุมพีคที่เกิดจากโปรตอนที่อยูขางเคียง 
 
        *N                     กลุมพีคที่ปรากฏ                   อัตราสวนความเขมสัมพัทธ 
        0                      singlet                                          1 
        2                      doublet                                    1    :    1 
        3                       triplet                                   1  :   2   :   1 
        4                       quartet                              1  :  3   :   3   :   1 
        5                       quintet                          1  :  4  :   6   :   4   :  1 
        6                       sextet                        1  :  5  :  10  :  10  :  5  :  1 
        7                       septet                     1  :  6  : 15  :  20  :  15  : 6  :  1      
 

*N = จํานวนโปรตอนที่จับกับคารบอนท่ีอยูขางเคียง 
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ตารางที่ 11.3   รูปแบบของ spin-spin splitting ที่พบทั่วไปใน 1H–NMR สเปคตรัม  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

11.5.4  Coupling constants (J) 
Coupling constant เปนระยะระหวางพีคภายในกลุมพีคของสัญญาน วัดเปน Hz และ

แทนดวยสัญลกัษณ J เปนการวัดความแข็งแกรงของอันตรกิริยาเชิงแมเหล็กระหวางโปรตอนที่
อยูขางเคียงหรือระหวางอะตอมที่คอนจูเกต ถาอันตรกิริยาน้ันแข็งแรง คาของcoupling 
constant ก็จะมากและระยะหางระหวางพีคก็กวางขึ้นดวย เน่ืองจากแรงกระทําน้ีไมขึ้นกับความ
เขมสนามแมเหล็ก  คาของ coupling constant จึงไมเปลี่ยนแปลงไมวาจะวัดดวย NMR สเปค
โตรมิเตอรที่มีความถี่ใด 

 คา Coupling constants ของโปรตอนทั่วไปแสดงอยูในตารางที ่ 11.4 คาcoupling 
constants มีประโยชนสําหรับการวเิคราะหไอโซเมอรของอัลคีนและสารประกอบอะโรเมติก ระบบ
วงที่มีขนาดตางๆ รวมถงึสเตอริโอเคมีของระบบวงดวย ในสเปคตรัมที่มีโปรตอนหลายประเภทที่
มีความซับซอน Coupling constants ชวยใหสามารถวิเคราะหวา โปรตอนกลุมใดอยูขางเคียง
กัน  สัญญาณของโปรตอนที่อยูบนคารบอนขางเคียงจะถูกแยกออกเปนกลุมพีคที่มีชวงหาง
ระหวางพีคเทากัน    
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Coupling constants อาจมีคาเปนบวกหรือลบ การกําหนดเคร่ืองหมายบวกและลบได
จากการแจกแจงขอมูลจากสเปคตรัมโดยใชวิธทีางคณิตศาสตร  คาตวัเลขของcoupling constants 
เทาน้ันที่หาอานไดจาก NMR สเปคตรัม  

 
ตารางที่ 11.4   Coupling constants 
 

โครงสรางบางสวน 
Coupling constant, Jab 

              (Hz) → 

 
12–15  

 
6–8  

 
0–3.5  

 
11–18  

 
6–14  

 
4–10 

 

1–3  

  
7–10  

 

1–4  
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โครงสรางบางสวน 
Coupling constant, Jab 

(Hz) → 

 

0–2   

 

10–13 

 

e, e: 3–5  
a, e: 3–5 

 
0–2  

 
2–4  

 

5–7  

 
8–11 

 
11.6     โปรตอนที่จับกับออกซิเจนและไนโตรเจน 

โปรตอนที่จับกับออกซิเจนและไนโตรเจนมักจะไมเกิดการควบ (coupling) กับโปรตอน
ที่จับกับคารบอนที่อยูขางเคียง นอกจากนี้ปริมาณการเกิดพันธะไฮโดรเจนมีผลกระทบตอความ
หนาแนนของอิเลคตรอนรอบๆ โปรตอน พีคของโปรตอนที่จับกับออกซิเจนและไนโตรเจนจึงมี 
chemical shifts ที่เปลี่ยนแปลงไดในชวงกวาง พันธะไฮโดรเจน การแลกเปลีย่นโปรตอนและยงั
มีปจจัยอ่ืนที่มักทําใหพีคมีลกัษณะกวางตางจาก singlet ทั่วไป ในบางครั้งอาจพบพีคของโปรตอน
ที่จับกับไนโตรเจนเปนพีคที่กวางมากและแบนราบมีความสูงจากเสนฐาน (baseline) เพียงเล็กนอย 
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11.7    กรณีอ่ืนๆ ของ spin-spin splitting 
กลุมโปรตอนที่เทาเทยีมกันเชิงเคมี (chemically equivalent protons) กลาวคือ อยูใน

สภาวะแวดลอมทางเคมีเหมือนกัน      จะเกิดสัญญาณที่ chemical  shifts เดียวกัน   สวนกลุม 
โปรตอนที่เทาเทียมกันเชิงแมเหล็ก (magnetically equivalent protons) คือกลุมโปรตอนที่ไม
เกิด spin-spin splitting กับโปรตอนอ่ืนและสัญญาณไมแยกออกเปนกลุมพีค ตวัอยางเชน  

 

               

CH2CH2

Cl Cl

Cl

Cl
C

H

H
C Cl Cl

 
                

         1,2-dichloroethane         1,1-dichloroethene           1,4-dichlorobenzene 
            ไมมี splitting                  ไมมี splitting                   ไมมี splitting 
 

โปรตอนของหมู CH2 ใน 1,2-dichloroethane, โปรตอนของหมู –CH ใน 1,1-dichloro- 
ethene และโปรตอนของวงเบนซีนใน 1,4-dichlorobenzene ตางก็ใหสัญญาณเดียวและเปน 
singlet     
            

11.8     โปรตอนในสารประกอบอะโรเมติก 
           วงเบนซีนที่มีหมูแทนที่หน่ึงหมู (Monosubstituted benzene)   
1.  ถาหมูแทนที่เปนหมู alkyl ซึ่งเปนหมูใหอิเลคตรอนที่ออน โปรตอนทั้ง 5 ตวัจะใหสัญญาณ
เปนsinglet ใน 60 MHz NMR สเปคตรัม   แตใน 300 MHz NMR สเปคตรัม จะเกิดกลุมพีค
แยกเปน 2 กลุม กลุมพีคทีอ่ยู upfield เปนของ ออโท- และพารา-โปรตอน สวนกลุมพีคที่อยู 
down field เปนของเมตา-โปรตอน ตวัอยางเชน สัญญาณของโปรตอนในวงอะโรเมติกของ 
Ethylbenzene (รูปที่ 11.8 ก) 
2.  ถาหมูแทนที่เปนหมูใหอิเลคตรอนแรง เชน หมู –OCH3 และหมู –NH2 จะไปเพ่ิมความหนา 
แนนของอิเลคตรอนที่ตําแหนงออโท- และพารา- ทําใหโปรตอน 2 ตาํแหนงนี้ถูกบดบังมากกวา 
จึงเกิดสัญญาณที่ Upfield มากกวาโปรตอนที่ตําแหนงเมตา    ตัวอยางเชน    สัญญาณของ
โปรตอนในวงอะโรเมติกของ Anisole (รูปที่ 11.8 ข) 
3.  ถาหมูแทนที่เปนหมูดึงอิเลคตรอนแรง เชน หมู –CHO และหมู –NO2 ผลของการเกิดสนาม
แอนไอโซโทรป (anisotropic field) ทําใหโปรตอนที่ตําแหนงออโท-ถูกบดบังนอย (deshielded) 
จึงเกิดสัญญาณที่ downfield มากกวาโปรตอนที่ตําแหนงเมตา- และพารา- ตัวอยางเชน 
สัญญาณของโปรตอนในวงอะโรเมติกของ Benzaldehyde (รูปที่ 11.8 ค) 
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300 MHz 
 
 
 
 
 
 
 
                               (ก)                 (ข)       (ค)  
60 MHz 
 
 
 
 
 
 
 
 

       (ก)                    (ข)         (ค)             
รูปที่  11.8   1H–NMR สเปคตรัม [300 MHz และ 60 MHz] ของ (ก) Ethylbenzene                     

ข) Anisole และ (ค) Benzaldehyde(เฉพาะโปรตอนของวงอะโรเมติก)                     (
 

           วงเบนซีนที่มีหมูแทนที่สองหมูแบบพารา (Para-disubstituted benzene)  
ถามีหมูแทนที่ที่แตกตางกันมาก(หมายถึงหมูแทนที่ที่ให inductive  effect และ meso- 

meric effect แตกตางกัน)สองหมูมาจับกับวงเบนซีนที่ตําแหนงพารา เชน p-chloroaniline 
สัญญาณของโปรตอนของวงเบนซีนจะมีลักษณะคลายเปนdoublet 2 อันหรือคลาย quartet(รูป
ที่11.9 ก)   
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Ha'

NH2

Cl

Hb'

Ha

Hb

 
                                               ระนาบสมมาตร 
 
           ถาวิเคราะหโครงสรางของ  p-chloroaniline    จะเห็นวาเปนโมเลกุลที่มีความสมมาตร 

แมวา Ha และ Ha′ จะเทาเทียมกันเชิงเคมี (มี chemical shifts เหมือนกัน) แต Ha และ Ha′ ไม

เทาเทียมกันเชิงแมเหล็ก เพราะHacouple กับ Hb ไมเทากับ Ha’ couple กับ Hb (JHaHb≠JHa′Hb)  

แสดงวา Ha และ Ha’ ไมเทาเทียมกันเชิงแมเหล็ก   Hb และ Hb′ ก็ไมเทาเทียมกันเชิงแมเหล็ก
เชนกัน ดังนั้น Ha จึง couple กับ Hb และ couple กับ Ha’ดวย  ในทํานองเดียวกัน  Hb ก็

couple กับ Ha และยังcouple กับ Hb′ ดวย  สัญญาณที่เปน doublet 2 อันนั้น ถาขยายใหใหญ
ขึ้น จะเห็นเปน triplet 4 อัน (รูปที่ 11.10)                      
 
 
 
 
           
 

 
 
 
 
 
            (ก)                                  (ข)        

รูปที่ 11.9   1H–NMR สเปคตรัม(60Mz) (เฉพาะโปรตอนของวงเบนซนี) ของ               
                             (ก) p-Chloroaniline และ (ข)  p-Methoxyaniline 
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รูปที่ 11.10   ภาพขยายของ 1H–NMR สเปคตรัมของ p-Chloroaniline                 
                            (แสดงเฉพาะโปรตอนของวงเบนซีน) 
 

แตถาหมูแทนที่ 2 หมูที่ตําแหนงพารามีความคลายคลึงกันมากขึ้น  เชน ในกรณีของ 
p-methoxyaniline โปรตอนทั้งหมดจะมีสภาวะแวดลอมทางเคมีที่คลายคลึงกันมากขึ้น ทําให 

Ha และ Ha′ มี chemical shifts ที่ใกลเคียงกับของ Hb และ Hb′ มาก สัญญาณของโปรตอนทั้ง 
2 กลุมน้ีจึงเขามาเกยกัน (รูปที่ 11.9 ข)                                                      
           ถาเปนกรณีของ  p-Cymene ซึ่งมีหมูแทนที่ที่มาจับที่ตําแหนงพาราเปนหมูอัลกิลทั้ง
สองหมู  สัญญาณจะกลายเปน singlet (รูปที่ 11.11)  
 

                                   

CH3 CH3

CH3

p-Cymene

CH

 
              

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปที่ 11.13    1H–NMR สเปคตรัม (60 MHz)ของ p-Cymene (เฉพาะโปรตอนของวงเบนซีน)  
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การทดลองที่ 11                             
                  โปรตอน-นิวเคลียรแมกเนติกเรโซแนนซ 
 
           ในกรณีที่มี NMR สเปคโตรมเิตอร   นักศึกษาจะไดเรียนรูการเตรียมสารตัวอยาง  
การเลือกตวัทาํละลาย  การบรรจุสารในหลอด NMR  และไดเรียนรูวธิีการใช NMR สเปคโตร
มิเตอรเพ่ือบันทึก NMR สเปคตรัม(จากการสาธิตของผูควบคุมปฏิบตัิการหรือไดรับอนุญาตให
บันทึกสเปคตรัมเอง) 
การเตรียมสารตัวอยางเพื่อบันทึก NMRสเปคตรัม                  

สารตัวอยางทีเ่ตรียมสําหรับบันทึก NMR สเปคตรัมตองอยูในรูปของเหลวและบรรจุใน

หลอดแกวขนาด 17.5 ซม. X 5 มม. (7 นิ้ว X  นิ้ว) ทีมี่จุกพลาสติกที่ปดไดอยางแนนหนา

ระดับของสารตวอยางในหลอดแกวควรสูง 3-4 ซม. หรือ 1.2-1.6 นิ้ว (รูปที่ 11.13) เพ่ือให
ม่ันใจวามีสารตัวอยางอยูเต็มที่ระหวางขั้วแมเหล็กขณะที่ใสหลอดเขาไปในสเปคโตรมิเตอร นั่นคือ
ปริมาณของเหลวทีต่องการคือ 0.6-0.8 มล. สารตัวอยางที่ไมขนสามารถใชในรูปของเหลว
บริสุทธิ์โดยปราศจากตวัทําละลาย อยางไรกต็าม อาจเปนไปไดทีจ่ะไดพีคกวางและไมได
สเปคตรัมที่ดีเทากับของเหลวทีเ่ตรียมในรปูสารละลาย ของเหลวขนและของแข็งควรเตรยีมเปน
สารละลาย โดยท่ัวไปมักเตรียมสารตวัอยางใหมีความเขมขนประมาณ 10-30% โดยนํ้าหนัก
หรือโดยปริมาตร ดังนั้น ปริมาณสารตวัอยางทีต่องการคือของเหลว 0.2 มิลลลิติรหรือของแข็ง 
150 มิลลิกรัม สารตัวอยางของแข็งควรชั่งนํ้าหนักเพ่ือใหไดความเขมขนที่เหมาะสม 

3
8

เปนส่ิงจําเปนมากที่จะเลือกตัวทําละลายทีเ่หมาะสม คุณสมบัติของตัวทําละลายที่เหมาะสม
มี 3 ขอ คือ 
1.  ตองละลายสารตัวอยางไดดีมาก 
2.  ในโครงสรางของตัวทําละลายจะตองไมมีโปรตอนเลย 
3.  ตวัทําละลายตองไมทําปฏิกิริยากบัสารตวัอยาง   โดยเฉพาะอยางยิ่ง ตองไมมีการแลกเปลี่ยน

โปรตอนระหวางตวัทาํละลายกับสารตวัอยาง  
คารบอนเตตตระคลอไรด (CCl4) มีคุณสมบัติทีเ่หมาะสม 2 ประการ แตนาเสียดายที่

สารประกอบหลายชนิดไมสามารถละลายใน CCl4 ดังนั้น จึงจําเปนตองเลือกตวัทาํละลายที่มี
สภาพขัว้สูงขึน้ เชน คลอโรฟอรม (CHCl3) แตใหแทนไฮโดรเจนใน CHCl3 ดวยดิวเทอเรียม 
ไดแก deuterated chloroform (CDCl3) ซึ่งเปนตวัทําละลายที่ใชกันมาก ตวัทําละลายอ่ืนๆ ที่มี
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R C

O

OH + D2O R C

O

OD + D-OH        
             
          พีคนี้เลือนหายไป                                                   พีคนี้ปรากฏขึ้นแทน 
 

    
            R –OH    +   D2O                      R – OD    +    D –OH 
 
           พีคนี้เลือนหายไป                                                   พีคนี้ปรากฏขึน้แทน 
    

ในกรณีที่ใช D2O เปนตัวทําละลาย เราไมอาจใช TMS เปนสารอางอิงเพราะ TMS ไม
ละลายใน D2O เราตองใช sodium 2,2-dimethyl-2-silapentane-5-sulfonate (DSS), dioxane 
หรือ acetonitrile แทน 
 

              

CH2CCH3

CH3

CH3

CH2 CH2 SO3
- Na+ O

O

CH3CN

 
     sodium 2,2-dimethyl-2-silapentane-5-sulfonate       dioxane             acetonitrile 
 

ตัวทําละลายหลายชนิดที่ใชกับ NMR เปนสารพิษและอาจเปนสารกอมะเร็ง เชน CCl4, 
deuterated chloroform และ deuterated benzene deuterated benzene ใชกันนอย แต CCl4
และ deuterated chloroform ใชกันแพรหลาย จึงควรระมัดระวังเพ่ือมิใหเปนอันตรายโดย
เตรียมสารตวัอยางในตูควันและตวัทําละลายควรเกบ็ไวในตูควันและมีฝาปดแนน   
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รที่  11.13    หลอด NMR และระดับของสารตัวอยางทีเ่หมาะสม 

 

การบันทึก NMR สเปคตรัม 
โดยทั่วไป ผูควบคุมปฏบิัติการมักจะเปนผูบันทึกสเปคตรัมของสารตัวอยางแทนนักศึกษา 

แตถานักศึกษาไดรับอนุญาตใหบันทึกสเปคตรัมเอง สิง่ที่ควรระวังคอื  หลอด NMR แตกงาย และ 
deuterated chloroform ก็มีราคาแพง  จึงตองมีการสาธิตการบรรจุสารตัวอยางในหลอด NMR และ 
การหยด TMS ลงในสารละลายที่อยูในหลอด NMR ใหหยดเพียงหนึ่งหยด ผูควบคุมปฏิบตัิการ
จะตองสาธิตการใชเครื่อง NMR สเปคโตรมิเตอรกอน เนื่องจาก NMR สเปคโตรมิเตอรแตละเครือ่ง
จะมีวิธีการดําเนินการที่แตกตางกันบางขึ้นกับแตละโมเดล เราจึงไมพยายามอธิบายวธิีการใช 
อยางไรก็ตาม นักศึกษาไมควรทําการบันทึกสเปคตรัมดวยตวัเองโดยไมไดรับคําแนะนําที่
ถูกตองเสียกอน 
 การได 1H-NMR สเปคตรมัของสารที่ทราบสูตรโครงสรางแลว   ใหนักศึกษาวิเคราะหดูวา 
NMR สเปคตรัมน้ันสอดคลองกับสูตรโครงสรางของสารหรือไม   นอกจากน้ี  ผูควบคุม
ปฏิบัติการจะแจก NMR สเปคตรัมของสาร unknown  เพ่ือใหนักศึกษาฝกแปลความหมายโดย
อาศัยขอมูลจาก NMR สเปคตรัมและสูตรโมเลกุลของสาร 
            ในกรณีที่ไมมี NMR สเปคโตรมิเตอร    ใหนักศึกษาฝกทาํโจทยแบบฝกหัดทายบท
และอาจมีการแจกแบบฝกหัดเพ่ิมเติม      เพ่ือเพ่ิมทักษะความสามารถในการแปลความหมาย
สเปคตรัมซ่ึงเปนสิ่งสําคัญทีสุ่ดในการเรียนวิชาสเปคโตรสโคป 
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แบบฝกหดั                                   
ใน 1H–NMR สเปคตรัม(300 MHz) ของ Procaine:ซึ่งมีสูตรโมเลกุล C13H20N2O2   Triplet 

คูที่ δ 2.8 และ 4.3 ppm มีcoupling constant 6 Hz , Triplet ที่ δ 1.1 และที่ 2.6 ppm มี 

coupling constant 7 Hz จงวิเคราะหโดยบอกตําแหนง (Chemical shift, δ ppm), จํานวน
โปรตอน (Integrals) และ Splitting pattern (doublet, triplet, …) ของหมูโปรตอนใน 1H-
NMR สเปคตรัมของ Procaine  

1.  

 

     
N-CH2CH2-O-C-

CH3CH2

CH3CH2

O

NH2

   
 
 
 

 
 
 

ยาแกปวด Phenacetin มี 1H–NMR สเปคตรัม(300 MHz)ดังแสดงขางลางน้ี สัญญานที่ δ    2.  

เปน Triplet , ที่ δ 3.95 ppm เปน quartet    สัญญานเล็กๆใกล δ 3.4 และ 8.1      1.35 ppm
    ppmเปนของสารปนเปอน  Phenacetinยังประกอบดวยหมูเอมีด(amide functional group)    
    จงหาสูตรโครงสรางของสารนื้  และแจกแจงรายละเอียดเก่ียวกับขอมูลในสเปคตรัมดวย 
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สองไอโซเมอรของกรดคารบอกซิลิกตางก็มีสูตร C3H5ClO2  และมี 
1H–NMR สเปคตรัม  3.  

   (300 MHz) ดังแสดงขางลางน้ี  จงหาสูตรโครงสรางของไอโซเมอรทั้งสอง 
   (ก) 

 
  (ข) 
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4.   1H–NMR สเปคตรัม(60 MHz)ตอไปนี้เปนของสารประกอบอินทรียสองตัวในสารละลาย 

CDCl3   สารสองตัวนี้ตางก็มีสูตรโมเลกลุคือ C9H12  จงหาสูตรโครงสรางของไอโซเมอรทั้งสอง 
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5.  1H–NMR สเปคตรัม (300 MHz) ตอไปน้ีเปนของเอสเทอรไอโซเมอร 3 ตัวซึ่งตางก็มีสูตร      
     C7H14O2       จงหาสูตรโครงสรางของไอโซเมอรทั้งสาม 
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สองไอโซเมอรของกรดคารบอกซิลิกตางก็มีสูตร C3H5ClO2  และมี 
1H–NMR สเปคตรัม  6. 

   (300 MHz) ดังแสดงขางลางน้ี  จงหาสูตรโครงสรางของไอโซเมอรทั้งสอง 
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คําถามทายบท 
 

จงหาสูตรโครงสรางของสารที่สอดคลองกับ IR และ 1H–NMR(60 MHz) ตอไปน้ี 1.  

     ก. C7H8O  
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       ข. C4H7BrO2  
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  ค. C3H6O  
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       ง. C3H8O  
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