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Research Abstract 本研究では固体重⽔素NMRスペクトルの測定法と解析法を発展させ,配位空間の研究に役⽴てることを⽬的としている。試料のマジック⾓回転(MAS)を⾏なって
得られる重⽔素NMRのスピニングサイドバンドスペクトルのシミュレーションプログラムを作成し、分⼦運動の広いダイナミックレンジでの解析を可能にし
た。本研究では反磁性物質とともに常磁性物質についても解析できるようにした。重⽔素NMRMASスペクトルのシミュレーション解析法により,解析可能なダイ
ナミックレンジを10^2Hz〓k〓10^8Hzに広げることができた。重⽔素の⼆次元交換NMRスペクトルは固体物質中で起こる⾮常に遅い分⼦運動(10^<-1>Hz
〓k〓10^3Hz)の解析に有効であるが,これまで複数の運動が同時に起こるような複雑な運動モードの解析は困難であった。本研究ではマルチモードの分⼦運動
を解析できる重⽔素⼆次元交換NMRスペクトルのシミュレーションプログラムを作成し,結晶中の分⼦ダイナミクスの解析に⽤いた。これらの⼿法を⽤いて,
[Zn(H_2O)_6][SiF_6]結晶中の⽔分⼦の180°フリップと[Zn(H_2O)_6]^<2+>の3回軸周りの再配向運動が同時に起こる運動を解析することができた。固体
NMRによる分⼦ダイナミクスの研究において⼀般に常磁性相互作⽤は解析を困難にするが、本研究では逆にこの常磁性相互作⽤を利⽤して、詳しい分⼦ダイナ
ミクスの解析を⾏えるシミュレーション解析法を開発した。
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