
引言

SpinFit Liquids是一个用于对溶液中自由基的CW-EPR谱图进行模拟和拟
合的软件模块。SpinFit Liquids可通过将一组精简的参数与原始数据相拟
合，最大程度减少用户输入以简化物质鉴定过程。SpinFit Liquids提供了
一套丰富的常见自由基谱图库，以及相应的拟合参数，以便快速轻松地完
成鉴定。在液体中，顺磁性物质的翻滚速度取决于溶剂的粘度或物质的
大小。其翻滚速率，也即转动运动的程度，决定了所观测到的CW-EPR谱
图的动态机制。要对不同动态机制下的谱图进行模拟，就需要运用多种
不同的理论描述，而SpinFit Liquids正好可以提供这些理论描述。

布鲁克通过获得专利的SpinFit和SpinCount组合软件模块，为EPR分析
提供了易用性和便利性。该模块是所有采用Xenon和Xepr软件的布鲁克
EPR波谱仪的标准配置，以及ESRStudio软件的可选配置。通过使用该软
件包，用户可直接对样品进行准确表征，而无需将其与标准样品或单独
测定的校准曲线进行比较。借此，布鲁克提供了一套简单可靠的解决方
案，可应用于广泛的科学研究或过程/质量控制。

特色功能

 � 对处于液态的自由基和过渡金属物质的谱图
进行模拟和拟合

 � 简单易用的界面
 � 常见顺磁物种谱图库，以便鉴定自由基
 � 鉴定和量化复杂混合物中的单一组分物种
 � 支持一维和二维数据集
 � 自动选择动态机制
 � 与SpinCount轻松对接
 � 整合到波谱仪控制软件中，以便研究人员在
完成数据采集后，立即快速、轻松地鉴定顺
磁性物质

电子顺磁共振（EPR）

液态样品CW-EPR谱图的模拟和拟合

SpinFit Liquids
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图1

SpinFit Liquids用户界面
 � 自动或手动选择动态机制
 � 轻松、精确地对不同运动动态机制下的谱图进行模拟和
拟合

图2
几种动态机制下的氮氧自由基谱图



图3

直观易操作的界面，方便用户从元素周期表中选择原子及
其同位素

图4 

自旋标记蛋白质的双组分谱图
 � 辨析和鉴定多种组分和物质
 � 对转动相关时间进行拟合，以深入了解其运动动力学
 � 通过组合使用SpinFit Liquids与SpinCount模块，确定标记效率
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图5 

由三种自旋捕获自由基组成的混合物的多组分谱图
 � 提供常见自由基物质谱图库，以便进行分析
 � 支持一维和二维数据集
 � 对重叠谱图进行去卷积，以测定单一组分浓度
 � 高精度定量分析（甚至在信噪比低的情形下）
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