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SUNUS

Akademimizin Seref Uyesi Prof. Dr. Metin Balc1 tarafindan kaleme alinan Niikleer Manyetik
Rezonans Spektroskopisi baslikli kitabi, TUBA olarak yayimlamaktan biiyiik bir mutluluk
duydugumu ifade etmek isterim.

Bugiin halk arasinda “Emar” (MR) olarak bilinen Manyetik Rezonans Goriintiileme cihazlari,
hidrojen atomlarinin manyetik alan igerisindeki rezonansina dayanir. ilk NMR (Niikleer Manyetik
Rezonans) 6l¢iimii 1938 yilinda gerceklestirilmis olup, fizikgiler tarafindan gelistirilen bu yontemin
kimyasal bilesiklerin yap1 tayininde kullanilabilecegi, 1950°li yillarda kimyacilar tarafindan
kesfedilmistir. Giinlimiizde NMR, kimyacilarin olmazsa olmaz cihazidir. Ayrica iki boyutlu NMR
Olciim teknikleri de kimyacilar tarafindan gelistirilmistir. NMR alanma katkilarindan dolay1
fizikgilere ve kimyacilara birgok kez Nobel Odiilii takdim edilmistir.

Su anda tip alaninda (in vivo uygulamalarda) yalnizca proton NMR kullanilirken, kimyacilar
NMR’da aktif olan tiim elementleri (6zellikle 'H, '*C, N, 7O, *'P vb.) NMR ile incelemektedirler.
Bu elementlerin insan kimyasindaki dnemi g6z 6niine alindiginda, yakin gelecekte farkli elementlerin
insan viicudunda da dl¢iilebilecegi dngoriilmektedir.

NMR ol¢limlerinin yani sira, elde edilen spektrumlarin yorumlanmasi biiyiik 6nem tagimaktadir.
Seref Uyemiz Prof. Dr. Metin Balci tarafindan hazirlanan bu kitap, iiniversitelerimizin lisans ve
lisansiistl diizeylerinde okutulan NMR Spektroskopisi dersleri ve spektrumlarin yorumlanmasi i¢in
degerli bir kaynak olmasinin yani sira her seviyedeki aragtirmaciya rehberlik edecektir.

Kitabin ilk baskis1 2000 yilinda METU Press, Ingilizce baskis1 ise 2005 yilinda Elsevier
tarafindan yayimlanmistir. Bu yeni baskiya eklenen giincel konular ve 6zellikle iki boyutlu (2D)
Olciim tekniklerine ayrilan genigletismis kapsam, kitab1 daha da zenginlestirmistir.

Akademi Seref Uyemiz Prof. Dr. Metin Balc1’nin emeklilik doneminde kaleme aldig1 ve TUBA
tarafindan yayimlanan eserleriyle bilime sagladig1 katkilardan dolay1 sahsim ve akademimiz adina
kendisine siikranlarimi sunarim.

Prof. Dr. Muzaffer Seker
TUBA Bagkam






ONSOZ

Niikleer Manyetik Rezonans (NMR) Spektroskopisi, kimya alani disindaki arastirmacilar
tarafindan da yaygin bir sekilde kullanilmaktadir. Kimyacilar icin NMR cihazi, molekiil yapilarim
belirlemede vazgecilmez bir ara¢ olarak kabul edilir. Yap: tayininin yan1 sira NMR, molekiil
ici dinamik dengelerin ve bazi fiziksel parametrelerin belirlenmesinde de basarili bir sekilde
uygulanmaktadir.

NMR spektroskopi cihazini yogun bir sekilde kullanan bir arastirmaci olarak, baslangigta bu
alanda bir kitap yazma diisiincesine sahip degildim. Ancak, iilkemizde NMR konusunda yeterli
kaynak bulunmamasi, bu konuda bir eser ortaya koyma gerekliligini dogurdu. ilk olarak, 1986
yilinda 200 sayfalik bir NMR kitab1 yayimladim. Daha sonra bu kitabin genisletilmis sekli, 2000
yilinda Orta Dogu Teknik Universitesi (METU Press) tarafindan ve eserin Ingilizce cevirisi ise 2005
yilinda Elsevier tarafindan yayimlandi.

Bu siiregte bes baski yapan kitap, igerik bakimindan daha da zenginlestirilerek son halini aldi.
Son baskida 6zellikle iki boyutlu (2D) NMR tekniklerine genis bir sekilde yer verildi ve yeni 6l¢iim
yontemleri eklendi. Ayrica, alistirmalar bolimii tamamen yenilendi ve spektrumlar gergek kimyasal
kayma degerleri kullanilarak simiile edildi. Okuyucunun dikkatini cekmek amaciyla ilgili sinyallerin
ayrintilar1 6ne ¢ikarildi ve 6rnek spektrum sayisi artirildi.

Kitapta, NMR 06l¢iim mekanizmalar1 detayli bir sekilde ele alinmig olup, dogru yorumlarin
yapilabilmesi i¢in gerekli teorik altyapr sunulmustur. Ozellikle flor ve fosfor atomlariyla calisan
kimyacilar i¢in “Flor ve Fosfor NMR Spektroskopisi” baslikli iki boliim eklendi. Bu boliimlerde, bu
atomlarm 'H ve *C NMR spektrumlari tizerindeki etkileri agiklanarak, arastirmacilarin analizlerine
katki saglanmasi hedeflendi.

Bu kitapta yer alan spektrumlarin biiyiik bir boliimii, Atatiirk Universitesi ve Orta Dogu Teknik
Universitesi’ndeki degerli dgrencilerimin iistiin ¢abalari sonucunda sentezlenen dzgiin bilesiklere
aittir. Spektrumlarm 6nemli bir kismi, Prof. Dr. Cavit Kazaz tarafindan kaydedilmistir. {lk baskida
oldugu gibi bu son baskida da Cavit, biiylik bir sabir, 6zveri ve titizlikle baz1 ol¢limleri defalarca
tekrarlayarak eserin olusumuna 6nemli katkilarda bulundu. Kendisine i¢ten tesekkiirlerimi sunarim.
Ayrica, sagladiklar1 spektrumlar dolayisiyla Prof. Dr. ilker Avan’a, Prof. Dr. Arif Dastan ve
ogrencilerine ve Prof. Dr. Emine Salamci’ya da tesekkiir ederim.

Kitabin tamamini biiyiik bir dikkat ve titizlikle gézden gegirerek elestirilerde bulunan Orta
Dogu Teknik Universitesi dgretim iiyesi Dog. Dr. Cagatay Dengiz ve calisma grubundaki degerli
ogrencileri; Hazal Kayas, Isil Irmak Uzungel, Efe Celik, Kiibra Erden, Nazlican Dogan, Huseynaga



Abasov, Ege Arsan, Berfin Uren, Umit Yasin Urel, Zeynep Arslan, Arzu Arabaci, Pelinsu Akay, Furkan
Melih Giinay, Fevzi Can inyurt, Can Bozdemir, ipek Oktem ve Murat Can Kili¢’a igtenlikle tesekkiir
ederim.

Ayrica, kitabin baz1 boliimlerini gézden gecirerek gelistirilmesine yonelik degerli elestirilerde ve
onerilerde bulunan asagidaki meslektaslarima da minnettarligimi sunarim.

Arif Dastan Atatiirk Universitesi

Cavit Kazaz Atatiirk Universitesi

Cagatay Dengiz Orta Dogu Teknik Universitesi
Dilem Sengiil Dogan Erciyes Universitesi

Emine Salamci Atatiirk Universitesi
Hamdullah Kilig Atatiirk Universitesi

Ilker Avan Anadolu Universitesi

Nurettin Menges Necmettin Erbakan Universitesi

Nurullah Saragoglu
Serdal Kaya

Yasin Cetinkaya
Yavuz Tagkesenligil
Yunus Emre Tiirkmen

Atatiirk Universitesi
Necmettin Erbakan Universitesi
Atatiirk Universitesi
Atatiirk Universitesi
Bilkent Universitesi

Bu kitabin basiminda gosterdikleri fedakarliklar ve verdikleri destekler i¢in Tirkiye Bilimler

Akademisi (TUBA) Baskani1 Sayim Prof. Dr. Muzaffer Seker’e, kitabm grafik tasarmmini biiyiik bir
ozveriyle gerceklestiren Tasarimci Ece Yavuz’a, eserin TUBA’ya ulasmasindan yayimlanmasina kadar
gecen siirecte koordinasyonu saglayan TUBA Uzmani Asiye Komut’a ve kapak tasarimini iistlenen
Necmettin Erbakan Universitesi Ogr. Gér. Giil Menges’e ictenlikle tesekkiir ederim. Onlardan aldigim
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OZET

Niikleer Manyetik Rezonans (NMR) Spektroskopisi, ¢ekirdeklerin manyetik alanda rezonansina
dayanan bir yontem olup, molekiillerin kimyasal yapilarini, molekiil i¢i dinamik dengelerini
ve fiziksel parametrelerini belirleyen onemli bir tekniktir. Bu kitabin amaci, lisans ve yliksek
lisans seviyesindeki Ogrencilere ve diger arastirmacilara, NMR’in temel prensipleri ve NMR
spektrumlarimin nasil yorumlanacagi hakkinda bilgi sunmaktir.

Proton NMR bolimiinde, kimyasal kayma ve protonlar arasindaki etkilesme sabitleri
tartisilmaktadir. Bu boliimde ayrica, farkli protonlarla yapilan etkilesmelerde rezonans sinyallerinin
nasil degistigi ayrintil bir sekilde agiklanmaktadir. Ayrica, birinci derece spektrumlarla ikinci derece
spektrumlar arasindaki farklar 6rneklerle gosterilmektedir. Proton NMR bdliimiinde, ¢ift rezonans

ve dinamik NMR konularia da yer verilmektedir.

Kitabin ikinci boliimii, karbon c¢ekirdeklerinin kimyasal kayma ve etkilesme sabitlerine
ayrilmistir. Bu boliimde ayrica rezonans olay1 ve mekanizmasi detayl bir sekilde tartisilmaktadir.
Kitabin ii¢lincii ve dordiincii boliimlerinde, ¢oklu puls deneyleri ve bu deneylerin sonucunda elde
edilen iki boyutlu NMR spektrumlarmin olusum mekanizmalar1 agiklanmaktadir. iki boyutlu NMR
boliimiinde COSY, TOCSY, NOESY, HETCOR, HSQC, HMQC, HSQC-TOCSY, INADEQUATE
gibi 6l¢iim yontemleri i¢in ¢esitli 6rnekler verilmektedir.

Kitapta, flor ve fosfor atomu igeren bilesiklerin proton ve karbon NMR spektrumlari ile, flor ve
fosfor atomlarinin, 'H ve C NMR spektrumlarini nasil degistirdigi ile ilgili iki bolim (*F ve *'P
NMR Spektroskopisi”) eklenmis ve spektrumlarda beklenen degisiklikler drneklerle gosterilmistir.

Aligtirmalar kismi oldukca genisletilmistir. Bu bolimde verilen spektrumlar, molekiillerin
gercek kimyasal kayma degerleri kullanilarak simiile edilmistir. Dar bir bolgede rezonans olan
sinyaller agilarak, okuyucunun spektrumlar1 daha kolay yorumlayabilmesi amaciyla genisletilmis
sekilde sinyaller lizerinde tekrar ¢izimler yapilmistir.

Bu sekilde hazirlanan kitabin yeni ve genisletilmis baskisinin tiim arastirmacilara faydali olacagi
kanaatindeyim.






SUMMARY

Nuclear Magnetic Resonance (NMR) Spectroscopy, based on the resonance of nuclei in a
magnetic field, is a technique used to determine not only the chemical structures of molecules but
also their intramolecular dynamic processes and certain physical data. The aim of this book is to
provide information on the fundamental principles of NMR and how to interpret NMR spectra to
undergraduate and graduate students, as well as other researchers.

In the 'H NMR section, chemical shifts and coupling constants between protons are discussed.
This section also explains how the resonance signals change in interactions with different protons.
Furthermore, the differences between first-order and second-order spectra are demonstrated with
examples. The proton NMR section also covers topics such as double resonance and dynamic NMR.

The second chapter of the book is dedicated to the chemical shifts and coupling constants of
carbon nuclei. Additionally, the resonance phenomenon and its mechanism are discussed in detail.
The third and fourth chapters of the book describe multi-pulse experiments and the formation
mechanisms of two-dimensional NMR spectra. In the two-dimensional NMR section, various
measurement techniques such as COSY, TOCSY, NOESY, HETCOR, HSQC, HMQC, HSQC-
TOCSY, and INADEQUATE are presented with examples.

The book also includes two sections titled “!°F and *'P NMR Spectroscopy”, highlighting how
the presence of fluorine or phosphorus atoms in compounds affects the proton and carbon NMR
spectra. The expected changes in the spectra are demonstrated with examples.

The exercises section has been significantly expanded. The spectra presented in this section
have been simulated using the actual chemical shift values of the molecules. Signals in a narrow
resonance region have been expanded and redrawn with additional details to help the reader interpret
the spectra more easily.

I believe this newly revised and expanded book edition will benefit all researchers.
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NUKLEER MANYETIK REZONANS SPEKTROSKOPISI

Bu eser, NMR spekiroskopisinin temel ilkeleri ile gesitli uygulama alanlarina
kapsamli bir giris sunmaktadir. NMR teknig@ini analitik ve sistematik bir yaklagimla
ele alan bu kitap, sade ve anlasilir anlatimi sayesinde lisans ve lisansustu
dizeyindeki 6grenciler ile arastirmacilar icin degerli bir bagvuru kaynag niteligi
tasimaktadir. Eser, 6grencilerin NMR 6grenme sirecinde siklikla karsilastiklari
kavramsal zorluklara odaklanmakta; kimyasal kayma, etkilesme sabitleri ve spin
sistemleri ile bu sistemlerin kuramsal cercevede degerlendiriime bigimlerine
oncelik vermektedir. Bununla birlikte, okuyucuyu NMR spekiroskopisinde
karsilasilan karmasik matematiksel islemlerden blyik Olcide uzak tutarak
kavramsal anlasihrlidi 6n planda tutmaktadir.

Kitapta proton ve karbon olmak Uzere iki farkli cekirdek tlrQ ayri bélumler altinda
ele alinmakta ve ayrintili bicimde incelenmektedir. Proton NMR bélimunde, NMR
olgusu sadelestiriimis modeller araciligiyla agiklanirken; karbon NMR béliminde
ise daha gercekgi ve kapsamli bir yaklagim benimsenmistir. Ayrica, 6zgiin érnekler
ve kuramsal hesaplamalar esliginde ikinci derece spektrumlar ayrintili bir sekilde
tartisiimaktadir.

iki boyutlu NMR spektrumlarinin olusum mekanizmalarina ek olarak, APT, COSY,
HETCOR, HMQC, HSQC, HMBC, TOCSY, TOCSY-HSQC, NOESY, ROESY ve
INADEQUATE gibi ileri diizey dlctim tekniklerine kapsamli bicimde yer verilmekte
ve bu teknikler érneklerle aciklanmaktadir.

Eserin son boélumleri ise °F ve 3P NMR spektroskopilerine ayriimis olup; bu
bélimlerde, flor ve fosfor atomu igceren molekillerin proton ve karbon NMR
spektrumlarini ne sekilde degistirdigine iliskin ayrintili bilgiler sunulmaktadir.
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