О возможности определения состава жидких сред, биологических растворов и медицинских суспензий при экспресс-контроле их состояния методом ядерно-магнитной спектроскопии.
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В настоящее время одной из актуальных задач является создание надежных и быстрых методов экспресс-контроля конденсированных сред, которые позволяют в месте проведения измерения получать информацию о степени отклонения исследуемой среды от стандартного состояния [1, 2]. Особенно это востребовано при проведении различных исследований с использованием конденсированных сред, биологических растворов и медицинских суспензий, а также в случаях проверки качества продукции (например, промышленное производство или таможенный контроль) [2, 3].
Проведенные исследования [1–3] показали, что использование малогабаритных ЯМР- спектрометров для экспресс-контроля состояния жидких сред является одним из решений этой задачи. По измеренным временам релаксации Т1 и Т2 исследуемых сред можно определять степень их отклонения от стандартного состояния на месте измерения с погрешностью не выше 1.0%. Кроме того, проведенные исследования ЯМР спектрометром не изменяют химический состав и физическую структуры среды. Это делает предложенный метод экспресс-контроля с использованием ЯМР спектроскопии востребованным во многих областях и показывает необходимость продолжать исследования для улучшения его функциональных возможностей. Одно из перспективных направлений — применение вейвлет-преобразования для обработки регистрируемых сигналов ЯМР.
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Вейвлет-анализ дает уникальные возможности по распознаванию локальных и «тонких» особенностей сигналов (функций) и получению их спектральных составляющих. Это позволяет использовать его для обработки сигналов ЯМР, зарегистрированных от смесей жидких сред, образованных веществами, близкими по химическому составу и физической структуре (например, смеси бензинов или биологических растворов). При смешивании таких сред не происходит растворения одной среды в другой и образуется конгломерат, имеющий достаточно однородный характер, если перемешивание было сделано качественно. Регистрируемый сигнал ЯМР от такой смеси представляет собой суммарный сигнал от каждой из компонент смеси. На рис. 1 в качестве примера представлен зарегистрированный сигнал ЯМР от смеси двух бензинов АИ-95 с А-76 в пропорции 0.75 к 0.25 при температуре Т = 17.9 0С.
Рис. 1. Форма линии зарегистрированного сигнала ЯМР от смеси бензинов АИ-95 с А-76, fm=13.45 Hz, fnmr = 2414 kHz.
Форма линии регистрируемого сигнала ЯМР (рис. 1) аппроксимируется следующей зависимостью [1–3]:
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где a — скорость изменения расстройки магнитного поля, Т2* — эффективное время поперечной релаксации, U0 — максимальное значение амплитуды регистрируемого сигнала ЯМР.
Так как зависимость, описывающая регистрируемый сигнал ЯМР, является непрерывной, необходимо использовать непрерывное вейвлет-преобразование. В качестве материнского вейвлета мы используем вейвлет MHAT, описываемый следующей функцией:
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где A, B, C, D, K, F – коэффициенты, которые зависят от a, Т2* и U0.
После выполнения вейвлет-преобразования зарегистрированный сигнал ЯМР (рис.1) представляет собой набор сигналов от сред, из которых получена исследуемая смесь. Измеряя константы релаксации Т1 и Т2 по сигналам ЯМР, разделенным вейвлет-преобразованием, и зная температуру, определяем каждую из компонент смеси. Сравнивая амплитуды первых пиков, полученных после вейвлет-преобразования сигналов ЯМР, определяем относительные концентрации компонент. Это позволяет получить информацию о составе исследуемой среды на месте взятия пробы и сделать вывод о дальнейшем её использовании без анализа в стационарной лаборатории. Контроль состояния среды по Т1 и Т2 давал информацию только о наличии отклонения от стандартного состояния среды и требовал дополнительных исследований для определения состава.
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