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一、中英文摘要

本項三年計畫是以多量子核磁共振探
討材料物性，綜觀三年的成果，第一年主
要先將核磁共振中利用雙量子弛豫技術運
用與理論進行開發，成功的進行了如苯分
子吸附在多孔物質內的動態學行為，第二
年及第三年延續第一年的開發研究，將吸
附分子改為水分子，研究在中孔物質或液
晶系統的分子動態學，將研究水分子動態
學的尺度達到只有單層水分子，之後我們
更將在多孔物質所取得理論與實驗的經
驗，應用研究水分子在紅血球間的擴散行
為，在後兩年間此類成果發表獲得極佳的
評價，除此之外研究應用的範圍亦擴及生
物體，更進一步開發新的脈衝程序，將進
一步將其利用於更精準的化學動態學研究
上。

關鍵詞：
雙量子過濾磁共振光譜、脈衝梯度自

旋迴響實驗

Abstract

The goal of the project is using 
Multiple Quantum NMR to study the 
physical property of materials. In the first 
year, we focused on developing the theory 
and application of Double Quantum Filtered 
(DQF) NMR. During this time, our group 
studied the dynamics of benzene molecules 
adsorbed in the porous materials.  In the 2nd

and 3rd years, our group focused on the 
dynamics of water molecules in the porous 
materials and the liquid crystal systems. In 
the porous material system, we observed the 
dynamics of single-layer water. With the 
help of experiences on porous materials 
studies, we also studied water diffusion in 
cells suspension systems. This study got a 
great admiration from the people in the same 
field. Moreover, we use DQF NMR to study 
the biological system and try to develop the 
new pulse sequence. These studies are still 
in progress. 

Keywords: Double Quantum Filtered 
(DQF), Pulsed Gradient Spin Echo (PGSE)
Porous material



二、實驗內容

(1) 用 2H 的雙量子過濾磁共振光譜
(Double Quantum Filtered (DQF) NMR)
研究分子的在多孔物質表面吸附化學
動態學行為
此類系統的研究為本計畫最主要研究

主軸，在前一年半之中本實驗室利用苯分
子吸附在人造沸石 faujasite 的非均勻性四
極作用問題上，應用 DQF 方法並配合 T1、
光譜線寬等數據，已有數篇論文發表在國
際知名期刊上（詳見著作 1及著作 2），除
了探討C6D6吸附在人造沸石 faujasite的運
動相關時間、吸附狀態的分布曲線與交換
問題外，也同時討論吸附量多寡對吸附現
象的影響 (詳見著作 2)。上述方法最重要
的貢獻在於可估計出苯吸附在人造沸石
faujasite 的擴散係數，由於人造沸石的顆
粒通常太小，核磁共振梯度法無法測量苯
吸附在人造沸石 faujasite 的擴散係數，應
用雙量子弛豫方法可間接求出其擴散係
數，並與其他方法測量出的擴散係數比
較 ， 此 部 份 結 果 被邀 請 於 Magnetic 
Resonance in Chemistry 慶祝 Prof. H. 
Pfeifer 七十歲生日的專刊中發表，Prof. H. 
Pfeifer 是第一個將 NMR 引入人造沸石吸附
現象研究的國際知名學者，請參照著作
3。除了苯分子之外，本實驗室也針對水分
子吸附在物質表面的化學動態學進行一些
有趣且重要的研究，我們主要是在觀察水
MCM-41 內部不同位置的運動，藉由了解
水在微細孔洞內的行為。重要發現為在此
系統內，水分子因吸附不同有三種狀態，
因水量的不同，彼此間會相互影響。本實
驗重於水分子的動態學研究，實驗中將水
吸附於 MCM-41 內部，MCM-41 是一種截
面為六角形，截面直徑約為 3.3 奈米的多

孔系管狀物質，延續之前使用 Double 
Quantum Filter (DQF) NMR 的技巧，利用
不同的水吸附量下的樣品，觀察水在
MCM-41 內部不同位置的運動行為，由於
水在自然界中各種不同的領域扮演著最重
要的角色，長久以來水的研究就受到科學
家的極度重視，而且水在微細孔洞內的行
為與一般水在正常環境中有十分大的差
異，這類的系統時常應用在化學催化反應
及生化系統當中。此次的研究發現，水在
MCM-41 內的吸附駐要分為三個位置，這
三個位置中最有趣的部分是水與 MCM-41
表面接觸的運動行為，在以往的研究中，
往往只能看到整體水分子的行為，而此項
研究利用 DQF NMR 能直接單獨觀察到
單層水分子的運動，由於之前以一般核磁
共振技術是無法單獨觀察單層水分子的運
動行為，這項單層水分子運動的觀察可說
是十分重要且引人注目的結果。由於
MCM-41 表面有少數的 Si-OH 存在，水在
此種親水基的吸引下可能會形成一層以氫
鍵為橋樑的網狀結構，當此結構形成之
後，在這內部的水分子有著較獨立於外界
的運動行為，但此一情形一旦在第二層的
水分子形成新的網狀結構之後，將會被這
一層水分子所影響，這是以往無法如此直
接觀察到的行為，也因此此次研究在日後
應用於其他的觀察有著十分重要的開發角
色，這一部分的工作，部份結果已於 1999
年九月立陶宛首府參加安培(AMPERE)多
孔物質磁共振研討會做 30 分鐘演講，詳細
結果分別表發表於國際期刊上，詳見著作
4、5、6。

AMPERE-99 是屬於東歐國家以及蘇
聯邦聯的磁共振會議，這次的會議內容主
要在討論分子動力學及相轉移，舉辦地點
是在立陶宛首都 Vilnius，舉辦兩天。參與
者約在 120 人，均是這地區的教授(大部分



是物理的教授)，學生參與的很少。討論主
題除分子動力學及相轉移外，尚有一些奈
米質點以及鐵磁材料的特徵研究，而分子
動力學討論對象主要在凝態及其相轉移時
分子晃動情況研究。由於東歐國家經費所
限，高解析核磁共振相關研究較少。至於
ESR (包括 Pulsed ESR and ENDOR) 的研
究，仍限制在凝態材料的研究，完全沒有
時下生化上氧化氮自由基的研究。

(2) 以自旋迴響對磁場下之紅血球懸浮液
系統的研究基於我們多年對多孔物質
間的分子擴散研究基礎，我們將此概念
應用於水分子於紅血球內外的擴散研
究
核磁共振顯影技術目前被廣泛應用在

臨床醫學的檢測，如運動傷害程度的檢測
或腫瘤的檢查等，同時它也是研究人員用
來了解大腦不可或缺的工具，然而人體處
於強磁場之下所受的影響卻較少被研究人
員探討；本實驗應用脈衝梯度自旋迴響實
驗(Pulsed Gradient Spin Echo簡稱PGSE)
來探討在強磁場下紅血球懸浮液系統之水
分子的擴散，以及藉著顯微鏡觀察來了解
處於強磁場下之紅血球懸浮液系統的紅血
球細胞排列位向的變化，實驗上除了研究
紅血球懸浮液系統，並研究加了細胞膜之
水 通 道 阻 塞 劑
(p-Chloromercuribenzenesulfonate 簡
稱 p-CMBS)之紅血球懸浮液系統，配合顯
微鏡的觀察結果我們發現紅血球細胞在磁
場下的排列方向為細胞盤面的法線向量與
磁場垂直，而經過 p-CMBS 處理過後的紅血
球細胞盤面的法線向量與磁場平行，所以
細胞膜之水通道阻塞劑 p-CMBS 除了可以
減低水分子在紅血球細胞膜的滲透率外，
也改變了紅血球在強磁場下的排列方向；
進一步利用本實驗室所發展的孔洞間跳躍

模型模擬細胞懸浮液系統來分析 PGSE 衰
減曲線隨著水分子在細胞膜的滲透率變
化，再藉著對非球型細胞懸浮液系統的模
擬探討非球型細胞之細胞排列位向的改變
對 PGSE 衰減曲線的影響，因此在考慮強磁
場下紅血球排列位向改變的前提之下，我
們重估 p-CMBS 對水分子在紅血球細胞膜
之滲透率的影響。此篇論著是目前對紅血
球懸浮系統自旋迴響研究唯一能夠描述迴
響訊號衰減變化產生繞射加強情況之研
究，因此相當大的注意，而且加入水通道
阻塞劑造成紅血球轉 90 度更引起做細胞
膜研究學者的興趣。詳細內容見著作 7。

(3) 其他系統的有關 DQF NMR 應用
除了以上的系統研究外，本實驗室也

將 DQF NMR 用來研究液晶系統，這類屬
於較基礎的研究，證實我們之前發展應用
於多孔物質系統的理論模型是具有某種程
度的通用性，此項結果發表於國內的期
刊，詳見著作 8。而整個計畫由以上的研
究我們亦延升至生物系統的研究，這部分
工作主要是與三總胸腔科主任彭萬誠醫師
合作進行一些病理原因的光譜檢驗，此項
工作正在進行中，小部份結果曾發表於化
學年會與醫學年會中。
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