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ОПТИМИЗАЦИЯ ПАРАМЕТРОВ В 2D DOSY ЭКСПЕРИМЕНТАХ 
ПРИМЕНИТЕЛЬНО К МАЛЫМ МОЛЕКУЛАМ 
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Оптимизация экспериментальных параметров в спектроскопии ЯМР является одной из 
важных задач для получения надежных результатов, имеющих четкий физический смысл. 
Оптимизация данных параметров способствует более конкретному и точному определению 
наиболее важных физико-химических свойств исследуемого соединения, таких как 
коэффициент самодиффузии молекул. Решающую роль в данном вопросе могут играть 
нежелательные обменные процессы, затрудняющие однозначную интерпретацию 
экспериментальных результатов. 
В представленной работе было рассмотрено влияние экспериментальных параметров ЯМР 
2D DOSY на результаты эксперимента по определению коэффициента самодиффузии на 
примере малых молекул. На точность определения необходимых параметров могут влиять 
множество нежелательных факторов, таких как: токи Фуко, градиент температуры в 
образце, неточность в определении длинны радиочастотного импульса,время задержки  
между импульсами, недостатки в конструкции ЯМР спектрометра, и рассматриваемые 
нами обменные процессы между растворителем и растворенным веществом. Существует 
ряд способов для предотвращения данных негативных факторов: преобразование 
импульсной последовательности, усреднение температурного показателя, математическая 
обработка полученных данных и многие другие. В ходе научной работы была разработана 
программы по устранению данных нежелательных эффектов, и проведены эксперименты с 
её использованием. Кроме того, были учтены погрешности, ранее наблюдаемые в ЯМР 
спектрах, связанные с обменными процессами. В докладе представлен ход и данные 
выполненной работы, которые указывают на значительное увеличение точности 
определяемого коэффициента самодиффузии, с применением специальной разработанной 
импульсной программы. 
Работа выполнена за счет средств субсидии, выделенной в рамках государственной 
поддержки Казанского (Приволжского) федерального университета в целях повышения 
его конкурентоспособности среди ведущих мировых научно-образовательных центров. 
ЯМР исследования выполнены на оборудовании центра коллективного пользования 
«Верхневолжский региональный центр физико-химических исследований». 
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В литературе практически отсутствуют сведения о константах образования тиронатных 
комплексов титана(IV). В данной работе приведены результаты исследования 
особенностей образования комплексов титана(IV) с динатриевой солью 4,5-диоксибензол-
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