Zatacznik 1 — Opis przedmiotu zamdéwienia

Nabiurkowy spektrometr NMR z mozliwosciag monitorowania reakcji chemicznych w czasie
rzeczywistym

Przedmiotem zamdwienia jest dostawa, instalacja oraz uruchomienie nabiurkowego spektrometru
magnetycznego rezonansu jagdrowego (NMR) przeznaczonego do analizy strukturalnej zwigzkéw
chemicznych oraz monitorowania postepu reakcji chemicznych w czasie rzeczywistym.

1. Parametry ogdlne urzadzenia

1. Nabiurkowy spektrometr NMR wykorzystujgcy staly magnes do generowania pola
magnetycznego.

2. Natezenie pola magnetycznego odpowiadajgce czestotliwosci rezonansowej protonéw 60

MHz (=1,4T).

Urzadzenie niewymagajgce dodatkowych systemoéw chtodzenia.

Zasilanie: 230V / 50 Hz.

Zakres temperatury pracy urzadzenia: minimum od 14°C do 28°C otoczenia.

Konstrukcja urzadzenia w formie systemu jednoskrzynkowego, w ktérym elektronika i

magnes znajdujg sie w tej samej obudowie.

Maksymalna masa urzadzenia: do 60 kg.

8. Urzadzenie przenosne przeznaczone do pracy laboratoryjnej.
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2. Obstugiwane jadra

Spektrometr musi by¢ skonfigurowany do analizy NMR dla jgder:

° H
° 13c
° 19F

System musi umozliwiaé:
e automatyczne przetgczanie miedzy jadrami bez ingerencji uzytkownika lub recznego
dostrajania,
e mozliwos$¢ rozszerzenia systemu o dodatkowe jadra w przysztosci.
3. Parametry spektroskopowe
Minimalne wymagania:
Rozdzielczos¢ widmowa
e szerokos¢ linii przy 50% wysokosci sygnatu < 0,2 Hz
e szerokos¢ linii przy 0,55% wysokosci sygnatu < 7 Hz
e szerokos¢ linii przy 0,11% wysokosci sygnatu < 14 Hz

Czutosé

e czuto$é dlajadra 'H > 140:1 dla 1% etylobenzenu przy pojedynczym skanie widma



Stabilizacja temperatury

e temperatura urzadzenia / sondy ustawiona na 26,5°C, co zapobiega parowaniu prébek i
rozpuszczalnikow.

System blokady

o system external hardware lock, umozliwiajgcy prace z
rozpuszczalnikami niezdeuterowanymi.

4. Ttumienie sygnatu rozpuszczalnika

Urzadzenie musi by¢ wyposazone w wydajny system ttumienia sygnatu rozpuszczalnika oparty o
technike WET solvent suppression.

Wymagania:

e standardowy test ttumienia: 20 mM sacharozy w wodzie
e szerokos¢ linii resztkowe]j < 4 Hz na wysokosci protonu anomerycznego.

5. Dostepne eksperymenty NMR

Spektrometr musi umozliwia¢ wykonywanie nastepujgcych eksperymentow.

H
e 1D
e eksperymenty paramagnetyczne
e 1D z odsprzeganiem C
e 2D COSY
e 2D TOCSY
e 2D JRES
e 2D DQF COSY
e 2D ROESY
e pomiar relaksacji T1 (Inversion recovery)
e pomiar relaksacji T2 (CPMG)
e monitoring reakcji
e tlumienie sygnatu rozpuszczalnika (réwniez dla wielu linii, z opcjg odsprzegania 3C)
19F
e 1D
e 1D{'H}
e 2D F-F COSY
e 2D FH-COSY
e 2D F-JRES
e monitoring reakcji
13c



e 1D z odsprzeganiem 'H i/lub "°F

e DEPT

e APT

e HETCOR

e HSQC

e HMQC

e HMBC

e HSQC-ME.

6. System gradientow pola magnetycznego
Spektrometr musi by¢ wyposazony w system impulsowych gradientéw pola magnetycznego.
Minimalne wymagania:

e 3D PFG dla sekwencji wybieranych gradientowo (gradient-selected sequences),

e mozliwos$é wykonywania eksperymentéw dyfuzyjnych,

e obstuga eksperymentéw DOSY,

e maksymalna sita gradientu > 0,5 T/m (50 G/cm),

e pole gtéwne By oraz gradienty poprzeczne wzgledem osi otworu magnetycznego (bore).

7. Obstuga prébek
Spektrometr musi umozliwiaé:

e pomiary w standardowych probéwkach NMR o srednicy 5 mm,
e monitorowanie reakcji w czasie rzeczywistym.

Zestaw do monitorowania reakcji musi zawierac:

o dwie szklane cele przeptywowe,
e zestaw ziaczek,
e pompe perystaltyczna sterowang programowo.

8. Oprogramowanie i obstuga danych

Urzadzenie musi by¢ dostarczone wraz z komputerem sterujgcym oraz zainstalowanym fabrycznie
oprogramowaniem umozliwiajgcym:

e sterowanie spektrometrem,
e akwizycje danych,
e przetwarzanie widm NMR.

Wymagania dodatkowe:

e widmo NMR wyswietlane bezposrednio po pierwszym skanie pomiaru,

e kompatybilnos¢ plikdéw danych z powszechnie stosowanymi programami analizy widm NMR,

¢ mozliwos¢ zdalnej diagnostyki spektrometru przez tacze internetowe,

e mozliwos¢ zdalnej pomocy w konfiguracji, gromadzeniu i przetwarzaniu danych, tworzeniu
skryptow oraz korzystaniu z zaawansowanych funkgji.



9. Dostawa i uruchomienie

Dostawa urzadzenia do siedziby zamawiajgcego.

Instalacja urzadzenia.

Uruchomienie oraz kalibracja systemu.

Dostarczenie zestawu instalacyjnego i kalibracyjnego.

Urzadzenie musi by¢ gotowe do uzytkowania bezposrednio po instalacji.

Szkolenie uzytkownikdw w zakresie obstugi urzgdzenia i oprogramowania (na miejscu lub w
formie on-line).
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