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магнитно-резонансные
ресурсный центр Санкт-Петербургского государственного университета

методы исследования
 

  
 

ЧЕМ МЫ ЗАНИМАЕМСЯ? 
 

  РЦ «Магнитно-резонансные методы исследования» Научного парка СПбГУ предоставляет доступ к 
оборудованию, инфраструктуре и практическому опыту своих сотрудников для выполнения и 
сопровождения исследований в фундаментальных, прикладных и инновационных проектах, 
использующих возможности спектроскопии ядерного магнитного, электронного парамагнитного и 
ядерного квадрупольного резонанса, а также микротомографии. Для внешних организаций 
(химико-технологических, фармакологических, медицинских пердприятий) проведение 
исследований возможно на договорной основе. Сотрудничество с университетами и научно-
исследовательскими институтами, нацеленное на публикацию результатов в реферируемой научной 
периодике с указанием аффилиации СПбГУ, осуществляется на безвозмездной основе. 
 

КАК НАС НАЙТИ? 
 

Ресурсный центр «Магнитно-резонансные методы исследования»  
Санкт-Петербургский государственный университет    cmr.spbu.ru 
Университетский пр., д. 26    researchpark.spbu.ru/cmr-rus 
198504 Санкт-Петербург, Россия 
 

Ботаническая улица

Университетский проспект

химический факультет, 
корпус Д/Д-1, 1-й этаж, кк. 1058-1076

центральный вход

РЦ
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ЯМР
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DPX-300

Avance 400 (2 шт.)

сервисная
спектроскопия ЯМР

аналитическая
спектроскопия ЯМР
микротомография

Avance 500 (жидкости)
Avance 400WB (тв.тело)

офисофисофис
спектроскопия

ЭПР
Elexsys E580

ЯКР/ЯМР
в нулевом 

поле
Tecmag

Redstone

кабинет
директора

комната для
презентаций

общая 
комната

 
 

Телефон +7 812 …. 
Комната          Телефон    Местный телефон 
1058 Химическая лаборатория   
1060 ЯМР сервис … 428-43-25 4325 
1062 ЯМР сервис … 428-95-63 9563 
1064 Аналитическая спектроскопия ЯМР   
1066 Офис … 363-69-25 5915 (IP-телефония) 
1068 Общая комната  5662 (IP-телефония) 
1070 Офис  5916 (IP-телефония) 
1072 Офис  5917 (IP-телефония) 
1073 ЯМР и ЯКР в нулевом поле … 428-95-64 9564 
1075 Директор … 363-68-99 5661 (IP-телефония) 
1076 Спектроскопия ЭПР … 428-95-65  
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ШТАТ СОТРУДНИКОВ 

 
 

 

 

к.ф.-м-.н., доц. Пётр Михайлович Толстой, директор 
ЯМР спектроскопия жидкостей, растворов и твердых тел 
 

peter.tolstoy@spbu.ru  
Тел. (моб.): +7 (921) 430-81-91 
Тел. (раб. ком. 1075): +7 (812) 363-68-99 
 

Область научных интересов: водородная связь, 
межмолекулярные взаимодействия, криоспектроскопия, 
комбинированная ЯМР/УФ спектроскопия,  

 

 

к.х.н., Владимир Александрович Гиндин, зам. дир. 
ЯМР жидкостей и растворов, ЯМР-сервис 
 

vladimir.gindin@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1062): +7 (812) 428-95-63 
Тел. (раб. ком.  1070): +7 (812) 324-12-70, доп. 5916 
 

Область научных интересов: применение 
спектроскопии ЯМР для исследования структуры и 
таутомерии органических соединений и комплексов. 

    

 

 

Сергей Николаевич Смирнов, ведущий специалист 
ЯМР спектроскопия жидкостей и растворов, ЯМР-сервис 
 

sergey.smirnov@spbu.ru  
Тел. (раб. ком. 1062):+7 (812) 428-95-63 
Тел. (раб. ком. 1070):+7 (812) 324-12-70, доп. 5916 
 

Область научных интересов: ЯМР высокого разрешения, 
водородные связи, ЯМР в растворах фреонов.  

 

Иванов Александр Юльевич, ведущий специалист 
ЯМР жидкостей и растворов, ЯМР-сервис  
 

alexander.ivanov@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1062): +7 (812) 428-95-63 
Тел. (раб. ком.  1070): +7 (812) 324-12-70, доп. 5916 
 

Область научных интересов: установление структуры 
органических соединений методами ЯМР. 

    

 

 

Вовк Михаил Андреевич, специалист 
ЯМР жидкостей и растворов, ЯМР-релаксация, диффузия 
 

m.vovk@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1066): +7 (812) 363-69-25 
 

Область научных интересов: ЯМР спектроскопия высокого 
разрешения, ЯМР-релаксация, гидратация органических 
молекул в водно-солевых растворах.  

 

Гревцев Артем Сергеевич, специалист 
ЯМР спектроскопия жидкостей и растворов  
 

a.grevtsev@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1066): +7 (812) 363-69-25 
 

Область научных интересов: композитные материалы 
для солнечных элементов (СЭ), тонкопленочные СЭ на 
основе наночастиц халькопиритов. 

    

 

 

Белых Роман Александрович, специалист 
спектроскопия ЯКР 
 

e.zhigley@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1073): +7 (812) 363-69-25 
 

Наноструктурированные материалы, нанесенные 
металлические частицы катализаторов.  

 

к.ф.-м.н. Мазур Антон Станиславович, специалист 
ЯМР спектроскопия твердых тел, МРТ 
 

a.mazur@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1066): +7 (812) 363-69-25 
 

Область научных интересов: ЯМР в магнито-
упорядоченных веществах, наноструктурированные 
материалы, ЯМР-релаксация в твердых телах. 

    

 

 

Евгений Игоревич Демидов, специалист 
ЯМР спектроскопия твердых тел 
 

st024364@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1066): +7 (812) 363-69-25 
 

Cамоорганизующиеся полимерные системы, 
композиционные материалы, содержащие углеродные 
нанотрубки, наноструктурированные материалы. 
 

 

 

к.ф.-м.н. Шмырева Анна Анатольевна, специалист 
ЯМР магнитоупорядоченных материалов, ЯКР  
 

anna.shmyreva@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1073): +7 (812) 428-95-64 
Тел. (раб. ком.  1072): +7 (812) 324-12-70, доп. 5917 
 

Область научных интересов: ЯМР в 
магнитоупорядоченных веществах, метод спинового 
эха, наноструктурированные материалы. 

    

 

 

к.г.-м.н. Сухаржевский Станислав Михайлович, спец. 
ЭПР спектроскопия  
 

stanislav.sukharzhevskii@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1076): +7 (812) 428-95-65 
 

Область научных интересов: теория ЭПР, использование 
спектроскопических методов в геологии и экологии. 
  

 

Гребенюк Екатерина Ивановна, специалист 
ЭПР спектроскопия  
 

e.grebenyk@spbu.ru  
Тел. (раб. ком.  1076): +7 (812) 428-95-65 
 

Область научных интересов: спектроскопические 
методы в химии, золь-гель, нанокомпозиты. 
 

    

 

Алисова Ирина, специалист 
ЭПР спектроскопия  
 

i.alisova@spbu.ru 
Тел. (раб. ком.  1072): +7 (812) 428-95-65 
 

Область научных интересов: фотохимия, спектроскопия 
ЭПР, наноструктуры. 
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ОБОРУДОВАНИЕ 
 
СПЕКТРОМЕТРЫ ЯМР 2X BRUKER 400 МГЦ AVANCE И BRUKER 300 МГЦ DPX 

 Приборы для поточных сервисных измерений 1D и 2D спектров ЯМР жидкостей и 
растворов.  

• Датчики прямого и инверсного наблюдения. 
• Диапазон наблюдаемых ядер от 1H до 109Ag. 
• Регистрация спектров 1H{19F} и 19F{1H}. 
• Наблюдение 2Н со стабилизацией на 19F. 

 

ШИРОКИЙ ДИАПАЗОН ЯМР МЕТОДОВ  

0.70.80.91.01.11.21.31.41.51.61.71.81.92.02.12.22.32.42.52.62.72.82.93.03.13.23.33.43.53.63.7
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Селективные ЯМР эксперименты 
используются для получения спектров от 
отдельных спиновых подсистем в целях 
установления стереохимического строения 
сложных молекул. 
V.V. Sokolov, A.Yu. Ivanov, M.S. Avdontseva, A.A. Zolotarev, 
Chem. Heterocycl. Compd. 2014, 50, 550-556. 

 СТРУКТУРНЫЕ МЕТОДЫ 2D,3D ЯМР  

 
Гомоядерные корреляции, такие как 31P-31P COSY и 
другие многомерные методы позволяют 
регистрировать и интерпретировать дальние спин-
спиновые взаимодействия и определять структуру 
металлоорганических комплексов. 
M.T. Dau, J.R. Shakirova, A.J. Karttunen, E.V. Grachova, S.P. Tunik et al., 
Inorg. Chem., 2014, 53, 4705-4715. 

 
СПЕКТРОМЕТР ЯМР BRUKER 500 МГЦ AVANCE 

 ЯМР спектрометр для измерений 1D, 2D и 3D спектров жидкостей и растворов. 
• Долгие измерения при низкой температуре (до 110 K). 
• Измерения по трем каналам (от 1H до 109Ag). 
• Исследование диффузии при температурах до 470 K. 
• Одновременная регистрация спектров ЯМР и УФ. 

 
 

ОПРЕДЕЛЕНИЕ СТРУКТУРЫ БЕЛКОВ 

BEST-HNcocaCB

Biological Magnetic Resonance Data 
Bank: ID 19922

RRM2
domain

 
Структура домена RRM2 белка TDP‐43 определена с 
помощью многомерной спектроскопии ЯМР. TDP-43 
представляет собой основной компонент 
нерастворимых отложений в мозговых нервных 
клетках пациентов с лобно-височной деменцией. 
N.R. Skrynnikov, S.O. Rabdano, I.S. Podkorytov et al., 
2014, unpublished. 

 КОМБИНИРОВАННЫЕ ЯМР/УФ СПЕКТРЫ 
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УФ спектрометр, встроенный в магнит ЯМР 
спектрометра, позволяет регистрировать 
одновременно ЯМР и УФ спектры и анализировать 
согласованный набор спектральных данных при 
помощи 2D кросс-корреляций.  
B. Koeppe, P.M. Tolstoy, E.T. J. Nibbering, T. Elsaesser,  
J. Phys. Chem. Lett., 2011, 2, 1106-1110. 

 



 4 

 
НИЗКОТЕМПЕРАТУРНЫЕ СПЕКТРЫ ЯМР РАСТВОРОВ 
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Сверх-низкотемпературная ЯМР спектроскопия 
растворов в сжиженных газах (CDF3/CDF2Cl, до 100 K) 
позволяет достичь режима медленного молекулярного и 
протонного обменов и регистрировать сигналы 
межмолекулярных комплексов различной стехиометрии 
и изотопного состава. 
B. Koeppe, J. Guo, P.M. Tolstoy, G.S. Denisov, H.-H. Limbach, 
J. Am. Chem. Soc. 2013, 135, 7553-7566. 

 СПЕКТРОСКОПИЯ ЯМР DOSY 
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Диффузионно-упорядоченная спектроскопия 
ЯМР (DOSY) может быть использована для 
разделения спектров смесей на спектры 
отдельных компонент, а также для определения 
размеров мицелл, их подвижности и химических 
процессов обмена в сложных микроэмульсиях.  
A.S. Koneva, E.A. Safonova, P.S. Kondrakhina, et al., Colloids and Surfaces 
A 2017, 518, 273–282 
 
 

 
СПЕКТРОМЕТР ЯМР BRUKER 400 МГЦ WB AVANCE 

Спектрометр для исследования образцов в твердой фазе: кристаллов, порошков, 
слабоупорядоченных сред и материалов, гелей, жидких кристаллов, аморфных сред, 
наноструктур (цеолитов, силикатов) и т.п., а также для исследования процессов 
диффузии и получения микротомографических изображений. 

• Длительные измерения при температурах от 130 K до 870 K. 
• Микротомография. 
• Скорость вращения образца до 30 кГц. 
• Исследование диффузии (градиенты до 3000 Гаусс/см). 

  
 

СТРУКТУРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ 

НЕУПОРЯДОЧЕННЫХ МАТЕРИАЛОВ 

 
Исследование структурного состава много-
компонентных стекол с помощью MQ MAS и других 
методов позволяет разрабатывать материалы с 
заданными физико-химическими свойствами. 
A.A. Osipov, V.E. Eremyashev, A.S. Mazur, P.M. Tolstoy, L.M. Osipova,  
Glass Phys. Chem, 2016, 42(3), 230–237 

 ИССЛЕДОВАНИЯ СМЕСЕЙ СЛОЖНЫХ ПРИРОДНЫХ 

СОЕДИНЕНИЙ 

 
Анализ спектров 13C ЯМР комплексных смесей 
макромолекул природного происхождения позволяет 
отслеживать процессы разложения (например, лигнина и 
его производных) и образования почв. 
E.I. Evstigneyev, A.V. Kalugina, A.Yu. Ivanov et al., J. Wood Chem. Technol.  
2017, 1–13. 
A. Lupachev, E. Abakumov, S. Gubin, Geosciences, 2017, 7, 24. 
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СПЕКТРОМЕТР ЭПР BRUKER ELEXSYS E580 

Спектрометр ЭПР (λ = 3.2 см, X-диапазон) для изучения парамагнитных центров, 
локализованных в твердых телах, жидкостях, растворах, включая водные растворы 
и газах. Спектрометр предназначен для работы как в CW-, так и в FT-режиме. 

• Облучения образца в УФ диапазоне (100 Вт, 200-2000 нм). 
• Температурный диапазон от 3.7 К до 500 К. 
• Работа в режиме ENDOR/TRIPLE. 

 

ЭПР ДАТИРОВАНИЕ ПО СПЕКТРАМ ЗУБНОЙ ЭМАЛИ 

Ancient bison

Result: age of bison = 
18000 ± 3000 years

 
Спектры ЭПР радиационных дефектов в эмали зубов 
древнего бизона. Физическая природа центров и их 
поведение во времени лежат в основе принципов 
определения возраста по фрагментам останков 
палеонтологических животных. 
A.I. Antipov, A.Yu. Kultaeva, S.M. Sukharzhevski et al., 
2014, unpublished 

 ИЗУЧЕНИЕ ПРОЦЕССОВ РАЗЛОЖЕНИЯ ДРЕВЕСИНЫ 

Pine

Alder

bioradicals

old
new

old
new

Magnetic field, G

 
Спектры ЭПР современной и старой древесины с 
раскопов на Бородинском поле. Идентифицируются 
спектры ионов марганца и биорадикалов. Данные 
исследования были использованы для реконструкции 
событий во время Бородинского сражения. 
S.M. Sukharzhevski et al., 
unpublished 

 
СПЕКТРОМЕТР ЯМР/ЯКР TECMAG REDSTONE NMR/NQR 1-500 МГЦ (ДАТЧИК 27-120 МГЦ) 

Спектрометр позволяет получать спектры ЯМР и ЯКР для исследования твердых тел, 
металлов, стекол и магнитоупорядоченных образцов.  

• Диапазон температур от 4 K до 500 K. 
• ЯКР на ядрах 7Li, 27Al, 35Cl, 63,65Cu, 75As, 93Nb, 183Ta и т.д. 
• ЯМР на ядрах 11B, 57Fe, 59Co, 61Ni и т.д. 
• Изучение ориентационной зависимости для монокристаллов. 

 
 

ЯМР МАГНИТОУПОРЯДОЧЕННЫХ 

НАНОЧАСТИЦ

 
Две линии в спектре ЯМР CrO2 нано-стержней со 
структурой рутила, позволили выявить два 
неэквивалентных типа ионов Cr, вместо 
моновалентного Cr4+. 
A.A. Shmyreva, O.M. Osmolowskaya et. al., 
2015, unpublished. 

 35CL СПЕКТРЫ ЯКР ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ 

150 K

140 K

130 K

100 K

 
По спектрам ЯКР на ядрах 35Cl удается проследить 
за тем как молекула 2-гидрокси-3-нитро-5- 
хлорацетофенона испытывает фазовый переход 
при температуре, близкой к 120 К. 
E.V. Kukushkina, A.I. Filarowski, P.M. Tolstoy et al., 
2015, unpublished. 
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НАШИ ПАРТНЁРЫ 

 
В РОССИИ 

Ростов-на-Дону
Краснодар

Челябинск

Новосибирск Иркутск
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СТАТИСТИКА ЗА 2013-2017 ГОДА 
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Проекты СПбГУ
внешнее

финансирование

СПбГУ
ВКР студентов и

аспирантов

Межвузовское 
сотрудничество

Распределение приборного времени

  

 

Люди и проекты: 
∼350 пользователей: 75% химики, 
                                       15% физики, 
                                       10% др. (биологи и геологи) 
∼100 проектов: 1 проект в неделю, 
                             средняя продолжительность 1.5 года 
∼80-100 запросов в день: 90% сервис, 
                                               10% все остальное  

 
Некоторые публикации 2016 - 2017 

 

 

 
   The formation of the benzyl cations [ArHC+−CH(X)CF3] takes place under protonation of E-/Z-2-
halogeno-2-CF3 styrenes [ArCH=C(X)CF3, X = F, Cl, Br] in superacids. The structures of these new 
electrophiles were studied by means of NMR and theoretical DFT calculations. According to these 
data, in the case of bromo derivatives, the formed cations, most probably, exist as cyclic bromonium 
ions; however, in the cases of chloro and fluoro derivatives, open forms are more preferable. 
Subsequent reaction of these benzyl cations with arenes proceeds as Friedel−Crafts alkylation to 
afford 1,1-diaryl-2-halo-3,3,3-trifluoropropanes [Ar(Ar′)CH−CH(X)CF3] in high yields (up to 96%) 
as a mixture of two diastereomers. The prepared halogenopropanes were easily converted into the 
corresponding mixtures of E-/Z-trifluoromethylated diarylethenes [Ar(Ar′)C-CCF3] (in yields up to 
96%) by dehydrohalogenation with base (KOH or t-BuOK). The mechanism of elimination (E2 and 
Ecb) depends on the nature of the leaving group and reaction conditions.    
   The structure of the product was confirmed by 1H, 13C, 19F, 1H−13C HSQC  NMR (Bruker 400 
WB Avance III). E/Z stereochemistry was determined by 1H−19F NOESY. 
M.A. Sandzhieva, A.N. Kazakova, I.A. Boyarskaya, A.Yu. Ivanov, V.G. Nenajdenko,  A.V. Vasilyev “Friedel−Crafts Alkylation of 
Arenes with 2‑Halogeno-2-CF3‑styrenes under Superacidic Conditions. Access to Trifluoromethylated Ethanes and Ethenes”, J. Org. 
Chem. 2016, 81, 5032−5045, DOI: 10.1021/acs.joc.6b00419 

 

 

 
   2-(Alkyl(aryl)amino)thiazol-4(5H)-ones can regioselectively be prepared from 
monoalkyl(aryl)thioureas and maleimides. In solution, the former heterocycles exist in a tautomeric 
equilibrium with 2-(alkyl(aryl)imino)thiazolidin-4-ones and the substituent on the exocyclic 
nitrogen atom governs the ratio of these tautomers. Isomers with the alkyl group in the endocyclic 
position can be obtained from N-methyl(ethyl)thioureas. 2D NMR spectroscopy and DFT 
calculations rationalize experimental results. 
   2D NOESY, 13C-1H HSQC and HMBC, 15N-1H HSQC and HMBC spectra (Bruker 400 Avance 
III, Bruker 500 Avance III NMR spectrometers) were used for signals assignment. The ratios of 
tautomers were obtained from 1H NMR spectra. The positions (endocyclic or exocyclic) of parent 
thiourea’s substitute group of thiazol-4-one derivatives were proved by 2D NMR experiments.  
A.S. Pankova, P.R. Golubev, A.F. Khlebnikov, A.Yu. Ivanov, M.A. Kuznetsov “Thiazol-4-one derivatives from the reaction of 
monosubstituted thioureas with maleimides: structures and factors determining the selectivity and tautomeric equilibrium in 
solution”, Beilstein J. Org. Chem. 2016, 12, 2563–2569 DOI: 10.3762/bjoc.12.251 
 
 

 

   In the present study, the microstructure and diffusion of the components of water-in-n-decane 
Winsor IV microemulsions stabilized by a mixture of nonionic surfactantsSpan 80 (sorbitane 
monooleate, HLB 4.9) and Tween 80 (polyoxyethylene sorbitan monooleate, HLB15.0) at the 
weight ratios 49:51 (i.e. at the maximal ability to solubilize water) were investigated by 
viscosimetry, PGSTE NMR and DLS.  
   1H NMR diffusion experiments were performed on a Bruker 500 Avance III spectrometer 
equipped with GREAT 1/60A gradients and 5 mm MIC DIFF/30 probe with 1H insert. Specific for 
the systems under consideration bimodal distributions of the diffusion coefficients were determined 
using both DLS and PGSTE NMR methods. The growth of the microemulsion droplets with the 
increase of water content was found. 
A.S. Koneva, E.A. Safonova, P.S. Kondrakhina, M.A. Vovk, A.A. Lezov,Yu. S. Chernyshev, N.A. Smirnova “Effect of water content 
on structural and phase behavior of water-in-oil (n-decane) microemulsion system stabilized by mixed nonionic surfactants SPAN 
80/TWEEN 80”, Colloids and Surfaces A 2017, 518, 273–282 DOI: 10.1016/j.colsurfa.2017.01.020 
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   Tris(2-pyridyl)phosphine oxide reacts with CuSCN to form a variety of luminescent complexes, 
depending on the specified metal-to-ligand ratio and the solvent used, viz. mononuclear 
[Cu(N,N′,N′′-Py3P=O)(NCS)], dinuclear (N,N′-Py3P=O)Cu(SCN

NCS)Cu[(N,N′-Py3P=O)], their co-
crystal (2 : 1, correspondingly) and trinuclear {Cu(NCS)[SCNCu(N,N′,N′′-Py3P=O)]2}. In the solid 
state, these complexes feature red-orange emission upon UV photoexcitation. The reaction of tris(2-
pyridyl)phosphine with CuSCN quantitatively produces an almost insoluble coordination polymer, 
[Cu(Py3P)NCS]n, which exhibits bright green emission. 
   31P, 13C, 15N CPMAS NMR spectra were recorded on a Bruker 400 WB Avance III spectrometer. 
Obtained by solid state NMR date allowed one to conclude that in obtained [Cu(Py3P)NCS]n , the 
phosphine ligand is coordinated to Cu(I) via the phosphorous atom as well as one or two nitrogen 
atoms. Taking into account the ability of (2-Py)3P to act as an N,N0-chelating and P-monodentate 
ligand, the chain-polymer structure has been assumed. 
A.V. Artem’ev, E.P. Doronina, M.I. Rakhmanova, A.O. Sutyrina, I.Yu. Bagryanskaya, P.M. Tolstoy, A.L. Gushchin, A.S. Mazur, 
N.K. Gusarova, B.A. Trofimov “Luminescent CuI thiocyanate complexes based on tris(2-pyridyl)phosphine and its oxide: from 
mono-, di- and trinuclear species to coordination polymer”, New J. Chem. 2016, 40, 10028-10040 DOI: 10.1039/C6NJ02087A 
 
 

 

   Three bis(6-amino-1,3-dimethyluracil-5-yl)-methane derivatives were studied experimentally by 
variabletemperature 1H NMR in polar aprotic solutions (CD2Cl2, C5D5N, C2D2Cl4) and 
computationally by DFT. The unusual for diarylmethanes coplanar conformation of dimethyluracil 
rings of each molecule is held by a pair of unequal intramolecular N−H···O hydrogen bonds. We 
show the presence of two dynamic processes involving breakage/ formation of these bonds. First, it 
is two independent NH2 group rotations, each coupled to nitrogen inversion. Second, it is uracil ring 
rotations (ring flips). The thermodynamic parameters (ΔH‡, ΔS‡, and ΔG‡) of both processes were 
estimated by the full line shape analysis of NMR signals and also by DFT calculations. We 
demonstrate that, though the ring flips exchange pairs of NH protons, the two processes are not 
coupled: during the ring flip NH2 groups do not rotate, and during the NH2 rotation the rings do not 
necessarily rotate. Unlike in many other diarylmethanes, the ring flips in the studied compounds are 
happening stepwise; i.e., the configuration when both rings are “in flight” at the same time is 
energetically unfavorable (small degree of “cog wheel effect”). The signs of the ΔS‡ values indicate 
that the molecular flexibility increases during the NH2 rotations, but decreases during the ring flips. 
   Variable-temperature (300 – 180 K) 1H NMR spectra were obtained on a Bruker 500  
Avance III spectrometer.  
M.V. Sigalov, S.A. Pylaeva, P.M. Tolstoy “Hydrogen Bonding in Bis(6-amino-1,3-dimethyluracil-5-yl)-methane Derivatives: 
Dynamic NMR and DFT Evaluation”, J. Phys. Chem. A 2016, 120, 2737−2748 DOI: 10.1021/acs.jpca.6b02184 
 

 

 

 
   The development of detectable nanoparticles for controlled drug delivery systems has tremendous 
practical importance regarding the monitoring of drug pathway in organism. Self-assembly 
amphiphilic block-copolymer poly(l-glutamic acid)-b-poly(l-phenylalanine) (pGlu-b-pPhe) was 
chosen for the preparation of discussed nanoparticles. The synthesis of blocks was carried out using 
ring-opening polymerization (ROP) of N-carboxyanhydrides of mentioned amino acids.  
   EPR spectra of obtained nanoparticles in solid state and suspensions were obtained on a 
Bruker Elexsys E580.  It was proved that in the case of nanoparticles EPR detectable spin labels 
are located on polymersome surface. The experiments in cell culture demonstrated the absence of 
cytotoxicity of labeled nanoparticles. Additionally, it was shown that TEMPO-label can be detected 
inside the cell by EPR method. 
A.V. Hubina, A.A. Pogodaev, V.V. Sharoyko, E.G. Vlakh, T.B. Tennikova, “Self-assembled spin-labeled nanoparticles based on 
poly(amino acids)”, Reactive and Functional Polymers 2016, 100, 173–180 DOI:10.1016/j.reactfunctpolym.2016.01.018. 
 

 
 

 

 
 
   Orders of magnitude decrease of 207Pb and 199Hg NMR longitudinal relaxation times T1 upon 
magic-angle-spinning (MAS) are observed and systematically investigated in solid lead and 
mercury halides MeX2 (Me = Pb, Hg and X = Cl, Br, I). In lead(II) halides, the most dramatic 
decrease of T1 relative to that in a static sample is in PbI2, while it is smaller but still significant in 
PbBr2, and not detectable in PbCl2. The effect is magnetic-field dependent but independent of the 
spinning speed in the range 200–15 000 Hz. The observed relaxation enhancement is explained by 
laboratory-frame heteronuclear polarization exchange due to crossing between energy levels of spin-
1/2 metal nuclei and adjacent quadrupolar-spin halogen nuclei. The enhancement effect is also 
present in lead-containing organometal halide perovskites. Our results demonstrate that in affected 
samples, it is the relaxation data recorded under non-spinning conditions that characterize the local 
properties at the metal sites. A practical advantage of fast relaxation at slow MAS is that spectral 
shapes with orientational chemical shift anisotropy information well retained can be acquired within 
a shorter experimental time. 
   79Br, 81Br and 127I NQR spin-echo spectra were recorded on Tecmaq Redstone spectrometer. 
NQR spectra were applied for refinement quadruple parameters obtained from solid state NMR.   
A.A. Shmyreva, M. Safdari, I. Furó, S.V. Dvinskikh, “NMR longitudinal relaxation enhancement in metal halides by heteronuclear 
polarization exchange during magic-angle spinning”, J. Chem. Phys. 2016, 144, 224201 DOI:10.1063/1.4953540 

 
 

 
 


