Применение методики 2D распределения времен ядерной магнитной релаксации Т1 и Т2 на примере сложных молекулярных систем
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Одним из современных и информативных методов изучения сложных молекулярных систем является метод ядерного магнитного резонанса (ЯМР). На основе анализа получаемых методом ЯМР информации могут быть определены физико-химические свойства исследуемых систем. 
В представленной работе применялся метод исследования свойств различных систем на основе явления ЯМР релаксации. Для проведения измерений магнитной релаксации используются импульсные последовательности радиочастотных импульсов: последовательность «инверсия-восстановления» (ИВ) для измерения времён спин-решеточной релаксации Т1, последовательность Карра-Парселла-Мейбума-Гилла (КПМГ) для измерения времён спин-спиновой релаксации Т2, а также другие последовательности. В результате таких экспериментов получают и анализируют одномерные (1D) распределения времён Т2 или Т1.  В последнее время исследователи начали применять методику получения совместного распределения времён магнитной релаксации времён Т2 и Т1, которая даёт более информативное представление об исследуемых системах [1]. 
На кафедре физики молекулярных систем Казанского федерального университета в недавнем была разработана оригинальная методика получения совместного распределения времён магнитной релаксации Т2 и Т1, заключающееся в автоматизированном получении экспериментальных данных, применения регуляризационных алгоритмов [3]  с использованием параллельных вычислений на многопроцессорных системах, и предствлении и анализе результатов в виде двухмерных (2D) карт [1]. Цель настоящего исследования заключается в применении этой методики для изучения многокомпонентных молекулярных систем, таких как нефть и микроэмульсии на основе смазочно-охлаждающих жидкостей (СОЖ). 
Для получения исходного 2D массива данных по совместной ядерной спин-спиновой и спин-решеточной релаксации использовалась комбинация импульсных последовательностей ИВ и КПМГ [1, 2] 180(x–(1–90(x–[(2–180(x–(2-S–]n–Tr . ЯМР сигнал в этой последовательности описывается следующим образом: 
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где p(T1–1,T2–1) – совместное распределение  времён спин-решёточной T1 и спин-спиновой магнитной релаксации T2.

2D-измерения времён ядерной магнитной релаксации производились на ЯМР-анализаторе «Протон 20М» фирмы Хроматек на кафедре физики молекулярных систем Института физики КФУ. Объектами исследования являлись:  нефть из различных месторождений Республики Татарстана, микроэмульсии на основе концетрата СОЖ Л-62 [4] имеющий сложный состав, включающий в себя минеральные масла, ПАВ и воду. Результаты измерений были представлены в виде 2D-карт совместных распределений времён магнитной релаксации Т2 и Т1. 

Анализ полученных данных позволил сделать вывод о том, что для сложных молекулярных систем двумерные измерения времен ядерной магнитной релаксации существенным образом повышают достоверность соотнесения определяемых характеристик к отдельным компонентам системы, что, в свою очередь, обеспечивает получение  более корректной информации о состав, структура и динамике  исследуемого объекта.
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