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浅谈核磁共振及其应用
王晓钧 周洪庆

（南京工业大学材料学院 南京 ,.---1）

摘 要 简单介绍了核磁共振的原理以及核磁共振设备的组成，简要介绍了核磁共

振的应用范围和一些应用实例，简单介绍了核磁共振技术的最新发展。
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.1世纪人们致力于探索化学分子的性质，化学
反应第一次能被预言，由此导致了化学工业前所未

有的发展。

,-世纪上半叶的量子力学革命，使人们能理解
分子结构的起因并能计算分子的电子结构。化学键

从一系列规则发展成为具有坚实基础的可靠理

论。,-世纪下半叶，量子力学知识最终得到充分的
利用。人们很快认识到：通过紫外、可见、红外光谱

区的光谱，分子的分立能级之间的跃迁对于分子的

鉴定是非常特征的。同时也认识到 2射线衍射对晶
体物质分子结构鉴定的重要性。与此同时，质谱成

为确定分子的结构学和连接顺序的强有力的方

法。最后，核磁共振被认为是研究分子性质的最通

用的技术：从三维结构到分子动力学、化学平衡、化

学反应和超分子集体 3 . 4。

的确，在以往的 5-年里，光谱学已经全然改变
了化学家、生物学家、生物医学家、材料学家、药学

家等的日常工作。光谱技术成为探究大自然中分子

内部秘密的最可靠、最有效的手段之一，它们在将

来的科学和技术的发展中仍将是必不可少的。

建立在 （光）波谱学基础上的结构鉴定是化学

和物理的边缘科学，是化学的前沿学科之一。它对

有机化学、生物化学、材料化学、植物化学、药物化

学乃至物理化学、无机化学等均起着积极的推动作

用。它在化工、石油、橡胶、建材、食品、冶金、地质、

国防、环保、纺织及其它工业部门用途日益广泛。波

谱学有很强的理论性，也有很高的应用性，快速、灵

敏、准确是它的应用特点 3 . 4。

波谱学中的核磁共振是 .106年由美国斯坦福
大学 78 9:;<=和哈佛大学 )8 +8 >?@<A:: 各自独立发
现的，两人因此获得 .15,年诺贝尔物理学奖。5-多
年来，核磁共振不仅形成为一门有完整理论的新兴

学科——— 核磁共振波谱学，而且，在这 5-年间已有
., 位科学家因对核磁共振的杰出贡献而获得诺贝
尔奖 3 , 4。

核磁共振的原理主要是：普通红外光是指波长

在 , B .5!C的电磁波，紫外光（又称近紫外光）是指
波长在 ,-- B 0-- DC的电磁波，核磁共振 （$?<:AE@
+EFDAGH< *AI;DED<A）是指频率在 6-兆赫以上（波长
在纳米级）的低能量电磁波与物质原子核相互作用

的一种物理现象。

紫外光的能量较大，故当它照射到分子上时，

会引起分子中价电子能级的跃迁。红外光的能量较

低，它只能引起分子中成键原子核间振动和转动能

级的跃迁。核磁共振波的能量更低，它产生的是原

子核自旋能级的跃迁。

原子核除了具有电荷和质量外，约有半数以上

的原子核具有自旋。由于原子核是带电荷的粒子，

旋转时即产生一小磁场。这些原子核的能量在强磁

场中将分裂成两个或两个以上的量子化能级。当适

当波长的电磁辐射照射这些在磁场中的核时，原子

核便在这些磁诱导能级之间发生跃迁，并产生强弱

不同的吸收讯号。

核磁共振仪主要由磁体、谱仪、探头和工作站

四部分组成。

磁体的作用是提供一个稳定的高强度磁场，目

前商业核磁已经能够提供 1--+JK的超强磁场。
谱仪用于供给固定频率的电磁辐射。

试样管安放在试样探头中可使试样管固定在

磁场中某一确定的位置。接受线圈和传送线圈也安

装在试样探头中，以保证试样相对于这些组件的位

置不变。试样探头还装有气动涡轮，能使试样管绕

其轴迅速旋转，以减少磁场不均匀影响。

工作站用于发出指令和处理数据。
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核磁共振已经显示出它的广泛应用：

核磁共振在化学分析中正发挥越来越大的作

用，它不仅是一种研究手段，也是常规分析中不可缺

少的一种手段。用它可以对样品进行定性和定量的

分析，确定反应过程及反应机理。用它还可以研究

各种化学键的性质，研究溶液中的动态平衡，测量液

体的粘度，确定各种物质在生产过程中的一些其它

性质和控制生产流程等。

利用 !、"、#、$等核磁共振谱确定有机化合物
分子结构和变化，原子的空间位置和相互间的关

联。

高分子化合物聚合度的研究；高分子材料在变

温条件下，分子结构的动态变化研究；测定自扩散系

数 % & ’、化学交换系数随温度变化的研究，核磁共振显

示出在动力学方面的功能。

利用核磁共振方法有可能解决某些属于分子结

构和晶体结构的问题，有可能研究固体中分子运动

的性质，研究结构相变（例如铁电体的结构相变），研

究磁性材料中不同晶格位置上的超精细场等。

利用核磁共振方法研究硅酸盐材料中硅结构的

变化，可以知道水泥中硅的聚合度。可以研究硅酸

盐玻璃中铝的配位结构及其变化 % ( ’。

在药学中可以用它分析各种中药和西药的结

构。

在石油分析中，用它做定性和定量分析。

在日用化学和食品工业中，使用核磁测量物质

的含水量和含油量以及其它性质。

)*+&年，生物学上出现了一次引人注目的重大
突破——— 揭示了遗传之迷，发现了核糖核酸是遗传

的物质基础，从而使生物学进入了第三个发展阶段，

即分子生物学阶段。生物学之所以发展到这一阶

段，主要是引入了大量的高精密实验观测和检测手

段，如核磁共振谱仪、色谱仪、激光发射光谱仪等。

生物中的有机相酶促反应、药物合成、生化反应及分

离过程、杂环化学、电合成化学及环境生物治理等，

恰是 #,-谱仪在生物学、药物学和环境化学上发
挥重要作用的领域。

化学工程与技术中，分子模拟是其中一项研究

内容，模拟以后，实际合成的检验必须要有可以推断

分子结构的仪器来证明分子模拟的正确性，#,-则
可以胜任这一检验工作。

在膜的研究中，有关膜的制备及分离或合成物

质的结构鉴定、物质结构环境的变化及跟踪膜催化

的反应机理等需要 #,-谱仪。
精细有机合成，环保中水质稳定剂和水质处理

剂的机理、过程研究，合成反应过程的在线监控和原

料、最终产品的质量监控都离不开使用 #,-谱仪。
核磁共振适合于液体、固体。如今的高分辨技

术，还将核磁用于了半固体及微量样品（微升量级）

的研究。核磁谱图已经从过去的一维谱图（).）发展
到如今的二维（/.）、三维（&.）甚至四维（(.）谱图，
陈旧的实验方法被放弃，新的实验方法迅速发展，它

们将分子间的关系表现得更加清晰。核磁的多共振

探头、"!0,12#034"5超高速探头、"$ 6 ,15固体
探头、!- 6 ,15高分辨探头、4,124#2成像探头、
"-78$-890超低温探头，多机连用技术，:;;,!<
以上超高场核磁谱仪等将核磁的应用范围更加拓

宽，功能更加强大。新发展起来的软件技术能对所测

分子的结构进行百分比置信度的推测。

在世界的许多大学、研究机构和著名企业集

团，都可以听到核磁共振这个名词，包括我们熟悉

的 .=>?@A（杜邦）、4"4（卜内门）、9BCDE（拜尔）、915F
（巴斯夫）、!?DGHIA（郝斯特）、2JBK?（格拉斯哥）、
5LMAH NJM@D（史克）、$E?GADE O 2BLPJD（宝洁）、-?GHD
（罗氏）、Q@MJDRDE（联合利华）、,DEGS（默克）、F=TM（富
士）、5B@U?<（山度士）% + ’、3BMHDMC? "DLD@A（太平洋水
泥）等。

在中国，液相核磁在企业中应用较为普遍，燕山

石化、金陵石化、扬子石化、乐凯胶片等都有核磁的

应用。固相核磁（除固体物理用固体核磁外）使用普

及率不高，一方面是开发不够，另一方面是一些研究

和生产领域还没有充分认识到固相核磁的可用性和

优越性。随着核磁谱仪的普及和核磁应用的开发，更

多的领域将受益于核磁共振技术。
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