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ЯМР макромолекул в твердом состоянии

Со спектроскопической точки зрения основное различие между ЯМР в растворе и ЯМР в твердом теле лежит в подвижности образца. В растворе линии ЯМР узкие (изотропное усреднение), тогда как в твердом состоянии линии широкие и как следствие этого сильно перекрываются (анизотропное усреднение). Эффекты усреднения содержат фактор

(3cos2θ – 1),

где θ угол между направлением магнитного поля Bo и осью вращения образца. 
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В настоящее время метод находится в стадии интенсивного развития и есть все основания ожидать определения в ближайшем будущем трехмерных структур белков с хорошим пространственным разрешением.

29. The NMR spectra of solids actually contain more information than is available by liquid NMR, but the information is hidden under broad, overlapping peaks with poor resolution. To eliminate the spectral line-broadening most solid-state NMR experiments rely on magic angle (54o 44′ relative to the external magnetic field).

13C ЯМР спектр аминокислоты (глицин) в статическом состоянии.





Тот же спектр при вращении образца под так называемым 'магическим углом' с частотой 2.0 kHz.





Тот же спектр при вращении образца под так называемым 'магическим углом' с частотой 7.2 kHz.








Поэтому если же твердый образец физически вращать с высокой скоростью под углом 54. 74о (при этом фактор усреднения обращаются в ноль, cos2θ = 1/3), то усреднение становится как бы изотропным и линии сильно сужаются











