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RMN – Rezonanta 
magnetica nucleara 

Tehnica RMN este folosita in: 
- determinarea structurii moleculelor, in 

special a compusilor organici si in 
- determinarea componentilor din 

amestecurile complexe. 
O analiza RMN se realizeaza in 3 etape: 
1) pozitionarea probei in camp magnetic; 
2) excitarea nucleului cu un puls de 

radiofrecventa (RF) – frecventa de 
rezonanta a nucleului atomului studiat 
(1H, 13C, D etc.) peste care se suprapune 
efectul atomilor/gruparilor  invecinati – 
deplasarea frecventei; 

 3) masurarea frecventei semnalului emis de proba – spectrul RMN (in unitati 
ppm de deplasare chimica) – informatii despre gruparile chimice din 
molecula si structura acesteia. Aria semnalului este direct proportionala cu 
numarul atomilor echivalenti ce contribuie la acesta. 



Izotopi utilizati in RMN 
Izotop Abundenta 

naturala 
(%at.) 

Frecventa 
de 
rezonanta 
(pt 9.4T sau 
400MHz) 

Fiola - Volum proba – 
Concentratie proba 

1H – Protiu 99,9885 400,13 5mm – 0,5ml – 0,1% 

2H - Deuteriu 0,0115 61,42 10mm – 5ml – 0,65% 

13C – Carbon 1,07 100,61 5mm – 0,5ml – 10% 

15N- Azot 0,364 40,56 5mm – 0,5ml – 3% 

31P - Fosfor 100 161,97 5mm – 0,5ml – 0,1% 

etc. … … … 





 



Cuplajul spin-spin 

Splitarea semnalului RMN in dublet, 
triplet, cvartet, dublet de dublete, 
multiplet etc., se datoreaza 
interactiunii magnetice cu atomii 
invecinati. 

Multiplicitatea semnalului = nr. atomi 
echivalenti invecinati + 1 

Multiplicitatea poate fi cumulativa 
(dublet de dublete, multiplet). 

 Atomii echivalenti nu produc splitare si 
nici deplasare chimica unul fata de 
celalalt. 



Spectroscopie 2D - RMN 
Utilizata in determinarea structurii moleculelor complexe. 
Spectroscopie homonucleara (1H – 1H, 13C-13C) si heteronucleara (1H-13C). 



Spectrometrul RMN 
Bruker 400MHz 

-Caracteristici tehnice: 
 Spectrometru Ascend400; 
 Consola electronica AvanceIII 400; 
 Autosampler SampleXpress – 60 pozitii; 
 Sonda SNIF (D) si sonda BBO (1H, 13C etc.); 
 Soft de operare – TopSpin 3.0; 
 Magnet supraconductor; 
 Camp magnetic - 9.4T; 
 Frecventa protonului – 400MHz. 



Informatii generale 
 Laboratorul a fost infiintat in februarie 2012; 
 Aplicatia principala - Autentificarea bauturilor 

alcoolice, a sucurilor din fructe si/sau legume 
si a mierii prin tehnica SNIF-RMN (Site-specific 
Natural Isotope Fractionation – Nuclear Magnetic 
Resonance) - rezonanta magentica nucleara pentru 
determinarea fractionarii izotopice naturale a 
deuteriului la gruparile specifice etanolului – 
metoda OIV standardizata (Organizatia 
Internationala a Viei si Vinului) in Compendiul 
metodelor internationale de analiza a vinului si 
mustului si cel al bauturilor spirtoase de origine 
viticola; 

  Alte aplicatii – profiling RMN alimente, determinari 
structurale etc. 



Autentificarea bauturilor prin SNIF-RMN 

Struguri/Must 
(Glucide + Apa) 

Vin 
(CH3-CH2-OH) 

D/H I 
(CH2D-CH2-OH) 

Origine botanica si 
geografica 

(Imbogatire cu glucide 
din plante C3 – sfecla, 
cereale, fructe etc.) 

D/H II 
(CH3-CHD-OH) 
Dilutie cu apa 

Origine 
geografica 

 
 

R 
Origine botanica si 

geografica 
Dilutie cu apa 

 
 
 



Autentificarea bauturilor prin SNIF-RMN 

 Etape: 
- Proba – alcool de 85 – 93%m extras din bautura 

alcoolica sau sucul fermentat; 
- PrepSamp: soft de introducere a cantitatilor de 

proba si reactivi luate in lucru; 
- TopSpin 3.0: soft de obtinere a spectrelor RMN 

ale probelor de alcool (200 scanari, 10 spectre, 
durata 4h, FID 16384, SW 20ppm, AQ 6.68s, 
lock 19F, frecventa D - 61.42MHz, solvent C6F6). 

- EuroSpec: soft de calcul al rezultatelor (D/H I, 
D/H II si R) si emitere a raportului de analiza. 

- Compararea rezultatelor cu baza de date. 





Interpretarea rezultatelor analizei 
SNIF-RMN – Baze de date 



Profil RMN - Uleiuri 
Chemical shift 

δ (ppm) 
Proton Compound 

0.87 -CH=CH-CH2-CH3 All acids except 
linolenyl 

1.02 -CH2-CH2-CH2-CH3 Linolenyl 

1.30  (CH2)n All acyl chains 

1.62 -CH2-CH2-COOH All acyl chains 

2.03 -CH2-CH=CH- All unsaturated 
fatty acids 

2.32 -CH2-COOH All acyl chains 

2.77 -CH=CH-CH2-CH=CH- Linoleyl and 
linolenyl 

4.22  -CH2-OCO-R Glycerol 
(triacylglycerols) 

5.26 CH-OCO-R Glycerol 
(triacylglycerols) 

5.37  -CH=CH- All unsaturated 
fatty acids 

Componente cuantificate: total acizi  
saturati, indicele de iod (gradul global de nesaturare), acidul oleic, 
acidul linolenic, acidul linoleic. 



Profil RMN - Miere 

Componente 
cuantificate/identificate: 
-Glucide (raportul F/G, total 
glucide, glucoza , fructoza, 
zaharoza, turanoza etc.); 
- Acizi organici (acid lactic t-
1,35ppm, acid acetic, acid formic 
s-8,45ppm etc.); 
- Aminoacizi (alanina d-1,46ppm, 
izoleucina m 1,95-2.03ppm, acid 
glutamic/glutamat m-2,34ppm, 
glutamina m-2,45ppm, 
fenilalanina, tirozina, prolina etc.); 
- Alcooli (etanol t-1,15ppm). 



Profil RMN – Fructe/Sucuri de fructe 

Componente 
cuantificate/identificate: 
-Glucide (glucoza , fructoza, 
zaharoza, turanoza etc.); 
- Acizi organici (acid citric, acid 
maleic, acid ascorbic, acid tartric, 
acid succinic etc.); 
- Aminoacizi; 
- Alcooli (etanol, metanol, 
glicerina etc.). 



Profil RMN - Vin 

Componente 
cuantificate/identificate: 

-Glucide (glucoza , fructoza, 
zaharoza, turanoza etc.); 

- Acizi organici (acid citric, 
acid maleic, acid 
ascorbic, acid tartric, acid 
succinic etc.); 

- Aminoacizi; 
- Alcooli (etanol, metanol, 

glicerina, 2,3-butandiol 
etc.). 
 



Analiza datelor - Chemometrie 

PCA (Principal Component Analysis) – probe de 
ulei de masline si floarea soarelui 

Dendrograma 1H-RMN – vinuri rosii din 
nordul, sudul si centrul Italiei (Brescia si 
colab., 2002)  

PLS-DA (Partial Least Squares Discriminant 
Analysis) (Son si colab., 2008) 



Concluzii 
 Tehnica SNIF-RMN permite determinarea originii 

botanice si certificarea originii geografice a bauturilor 
alcoolice si nealcoolice.  

 Tehnica RMN ofera un numar foarte mare de informatii 
privind compozitia alimentelor intr-un timp relativ scurt 
si cu preparare minima a probei. 

 Se pot construi baze de date cu spectrele RMN ale 
alimentelor autentice, ce pot fi folosite ulterior in 
autentificarea probelor necunoscute. 
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