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Структура ти динаміка на різних рівнях часу та довжини
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Від молекул до атомів
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Crystal structure of the S. pombe Pop2p 
deadenylase subunit, A. T. Jonstrup et al. 
Nucleic Acids Res. 2007;35(9):3153-64.



Молекули складаються з ядерних спінів
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Edward M. Purcell, 
Research in nuclear magnetism, 
Nobel prize in Physics, 1952
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Ядерний магнетизм: Nobel Prize in Physics, 1952
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Ядерний магнетизм: Nobel Prize in Physics, 1952
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Не лише розрізняння 1Н від 13C
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The proton resonance in ethyl alcohol, observed with 
high resolution. The three lines arise from the CH3
hydrogens, from the CH2 hydrogens, and from the OH
hydrogen, respectively.

Energy of transitions depends 
on electronic environment 

Edward Purcell , Research in 
nuclear magnetism

Felix Bloch, The principle of 
nuclear induction
Nobel prize in Physics 1952



Спектрометер Ядерного Магнітного Резонансу: початки

1951.1H NMR spectrum of ethanol
measured by Purcell’s group using 

a home built instrument

HR-60 NMR spectrometer (1958).  First 
commercial machine taking full advantage of 
shimming, sample spinning  and 
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Спектрометер Ядерного Магнітного Резонансу: початки



Ядерні спіни : як можна спостерігати енергетичні переходи
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Спін в молекулі ніколи не буває наодинці
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Richard Ernst, 
Nuclear Magnetic 
Resonance Fourier
Transform Spectroscopy, 
Nobel Prize in Chemistry, 
1991

The two pair interactions relevant in NMR: Through bond 
interaction: coherent transfer of spin order; Through space 
interaction D causes multiexponential cross relaxation



Повне вирішення структури молживе за допомогою ЯМР
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Електромагнітні пульси: як примусити спіни танцювати
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Nuclear spins can be manipulated in concerted fashion 
using rf pulses: selecting interactions to be observed 

A version of gradient filtered NOESY pulse sequence



Спінова Хореографія
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Beethoven, 
String Quartet op. 131

A 4-channel experiment?  
R. Ernst:  “I am not aware of any 
other field of science outside of 
magnetic resonance that offers 
so much freedom and 
opportunities for a creative mind 
to invent and explore new 
experimental schemes that can 
be fruitfully applied in a variety 
of disciplines…  The practical 
importance of NMR is enormous 
and can justify many of the 
playful activities of an addicted 
spectroscopist”.



Ядерна Магнітна Томографія: Nobel Prize in Medicine 2003
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Ядерна Магнітна Томографія
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Stehling, 
Turner, 
Mansfield, 
Science, 1991, 
453 



MRI in Norwich
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Ядерний Магнітний Резонанс в Норвічі



NMR in UEA: state of art facility
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Suite of solution and solid-state 
NMR spectrometers and gel state 
capability at different fields



Контроль за процесом огранізаціі молекуп
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Molecules
Crystals

Final product 
Amorphous

form

How confident are we in predicting the prevalent structure?

Additives 
and 

Formulation



Порядок чи Невпорядкування
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M. Escher: “Order is repetition of 
units. Chaos is multiplicity 
without rhythm.”

Jackson Pollock: “The modern artist... is 
working and expressing an inner world -
in other words - expressing the energy, 
the motion, and other inner forces”



Self-assembly of Materials 
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Molecular building blocks

Crystalline Solids

Amorphous Solids



Properties Flufenamic acid 
Molecular weight 281.23

Glass transition temperature
(°C) 16.85 

Melting point (°C) 134.5 – Form I 
Molecular volume (Å3) 211.53
Number of polymorphs 9

Extremely unstable in amorphous state

Recrystallises from the melt upon cooling
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K. P. Nartowski, L. Hawarden, Y. Z. Khimyak et al. 
Angew. Chem, Int. Ed., 2016, 55, 8904

Контроль за кристалами в порах носіїв



Контроль за кристалами в порах носіїв
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K. P. Nartowski, L. Hawarden, Y. Z. Khimyak et al. 
Angew. Chem, Int. Ed., 2016, 55, 8904



1 
cm

Weak 
intermolecular 

interactions hold 
the gel together.

Intertwined fibres 
form the 3D 

network.

Each fibres is 
composed by 

repeating units –
aggregates.

Gels can sustain 
their own weight 
under inversion.

10 
A

100 
µm

Water remains 
entrapped within 

the network.

1 
nm

Дослідження коллоїдів та гелів



Hsu, W.-P.; Koo, K.-K.; Myerson, A. S. Chem. Eng. Commun.
2002, 189, 1079–1090

Gel-crystals of L-Phe (optical microscope)

2012

2013

Гель-кристалізація фенілаланіну
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Components of gel

Incorporated 
molecules

Free molecules

Дослідження міжмолекулярних взаємодій в колоїдних системах

S. M. Ramalhete, et al. 
Chem. Eur. J, 2017, 23, 8014-8024



Muñoz-García, J. C.; Chabrol, E.; Vivès, R. R.; Thomas, A.; de Paz, J. L.; Rojo, J.; Imberty, A.; Fieschi, F.; Nieto, P. M.; Angulo, 
J. J. Am. Chem. Soc. 2015, 137, 4100.

Ca2+ - dependent

Small Heparin Molecules

Ca2+ - independent

Large Heparin Molecules

Дослідження бар’єру для інфекції СНІДу : “Langerin Receptor”

Langerin “recognizes” heparin molecule in two different ways DEPENDING ON THE SIZE of the heparin molecule
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NMR in UEA: early days
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First NMR spectrometer: Late 1950s Chairman of NMR DG

Varian 40 MHz spectrometer


