
使用核磁共振技术，进行化学混合物分析

化工制造通常需要进行大量的测试：从来料到加工，再到成品质量控制。使用各种靶向性的测试
技术是一个常用的方法，这需要使用不同的仪器、方法和用户专业的知识水平。对此，核磁共振技
术带来了一个综合的工具，可用于鉴定和定量化学混合物中的多种化合物。

质子核磁共振技术的一大优势在于，它是一种完全非选择性的检测技术，可以测量含有质子的任何
化合物。核磁共振技术的使用已在世界范围内广为接受，用于分析分子级别的复杂混合物。它能够
对已知的和未知的化合物提供靶向性和非靶向性的鉴定和定量，并轻松验证已知的分子结构、阐
明新的分子结构。核磁共振技术还可以实现定量分析，无需使用特定化合物的参考样品。

目前，更为广泛地普及核磁共振技术的限制在于，波谱专业知识的欠缺和特定基础设施/资本的投
资（例如，特殊的实验室配置和液体制冷剂）。在工业制造场景中，快速地拿到结果是一项重要的
需求，但外送样品到指定地点进行分析总是无法满足时间的预期。现在，布鲁克推出了一个易于使
用、稳定耐用的核磁共振方法，它可以鉴定和定量非复杂混合物中的成分，以在最需要的地方提供
结果：在进货的装载坡台、生产工艺的步骤中或成品质量控制的环节。布鲁克Fourier 80台式NMR

系统显著扩展了核磁共振技术的部署能力，并提供了数据库驱动型端到端工作流程，用于常规的
化学混合物分析（见图1）。
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全新的端到端自动化解决方案

布鲁克全新带有NMR Mixture Profiler模块的ChemLab在布鲁克Fourier 80 FT-NMR台式平台上运行
（见图2）。NMR Mixture Profiler为化工业提供了独具特色的端到端解决方案，可为混合物中的化合
物进行鉴定和定量。该解决方案基于80 MHz高性能台式核磁共振系统Fourier 80，它包含一个高通
量自动进样器，可容纳最多120份样品。该仪器通过布鲁克工业标准核磁分析软件TopSpinTM以及样
品跟踪软件IconNMRTM操作。此外，它还配备了高度定制化的一键式用户界面“GoScanTM”，使得非
专业用户也可以轻松操作。这个全自动化的工作流程，涵盖了从样品检测到报告的所有步骤，无需用
户交互。这意味着操作人员即便不具备核磁专业知识，也可以运行包括自动数据解析和报告生成在
内的高级核磁分析。其数据库是完全定制化的，可为化学加工行业赋予无与伦比的能力，从而针对来
料控制、加工方法和成品质量检查中的挑战，量身定制解决方案。

图2：布鲁克独有：高场落地式核磁和台式核磁使用同一款操作软件

化工行业的应用示例
 �  来料控制
 �  工艺创新
 �  过程控制
 �  出厂产品质量控制

优势
 �  TopSpinTM软件功能强大
 �  GoScanTM工作流程简单
 �  从样品到报告，全自动化
 �  一步即可完成化合物鉴定和定量分析
 �  完全定制化的谱图数据库
 �  初始谱图数据库（82个谱）
 �  约20分钟即可完成混合物分析
 �  120个样品的全自动化取放（可选件）

图1：Fourier 80 Mixture Profiler的NMR工作流程概述



图3：带有混合物分析模块的Fourier 80 ChemLab的报告

分析结果以便携式文档格式（PDF）和交互式NMR谱图可视化软件的形式显示。其报告包含一个易于阅读的表格（见图3），提
供了已鉴定和定量的化合物。报告还针对与数据库相匹配的化合物，提供了图形化反馈，其中包括用于准确性和一致性分析的
残差图（见图4和图5）。

如果NMR谱中的信号无法与现有数据库中的化合物相匹配，那么它们就会在报告中突出显示，以便进一步研究。它们可以是
已知的化合物，也可以是未知的化合物。这些异常化合物可使用高分辨率NMR技术等其它技术进行进一步的分析。

带有混合物分析模块的Fourier 80 ChemLab是布鲁克独有的分布式实验室拓扑（DLT）概念的一部分，它直接将高分辨率落地
式NMR仪器的方法和易于部署的台式装置结合起来。



布鲁克磁共振微信公众号

图4：左：彩色编码数据库条目，用于解析当前NMR谱（黑色）。
右：当前波谱（黑色）和相匹配的数据库条目的残差图（红色）。有显著波动的红线表示，样品中存在无法与数据库条目相匹配的物质。

图5：左：彩色编码数据库条目，用于解析当前NMR谱（黑色）。
右：当前波谱（黑色）和相匹配的数据库条目的残差图（红色）。平坦的红线表示，所有信号以及混合物中的所有化合物都已成功鉴定。
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