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1、 前言簡介 

 

圖 1-1. 超導核磁共振儀 500MHz NMR 

 

    超導核磁共振儀( Nuclear Magnetic Resonance, NMR )是一個應用範圍極廣的技術，在化

學、物理、藥學、醫學、化工、材料及生命科學等領域都是極其重要的分析工具，其技術小

至簡單的水分子，大至複雜的生物大分子或高分子材料，都可以利用核磁共振的方法來研究

其分子結構與物性[1]。而核磁共振的發展無論在硬體設備或應用方法都持續不斷地突破與精

進，相信未來不管是檢測速度或是新技術的開發應用，核磁共振將成為不可或缺的儀器。 

    本次所採購的機台為 BRUKER AVNEO 500MHz NMR，為成大最先端之機型，此機型擁

有雙偵測器系統，可進行 NOAH實驗[2]，突破 NMR以往一次只能進行一種實驗的傳統；此

外勻場線圈也增加至 36組以上，再搭配最新探頭(iProbe)及自動進樣系統，其不僅可執行新

型實驗(NUS實驗)，大幅縮短檢測時間、提升量測效率、增加使用率等，新技術的開發(No D

實驗及新指令“apbk”等) ，可提高圖譜品質、減少人為誤差等；另外此機型之變溫實驗的

溫控系統也較為穩定，可減少實驗進行時對儀器的損傷，保護儀器，並增加研究的量能。 

    由於各國對 NMR的技術與日俱進，使近期 NMR的功能不僅用於分析結構，還有適用於

毒品分析、食品分析、健康指數分析等；另外定量分析實驗[3][4]，相較於質譜等，可簡化樣品
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製備及前處理，並減少標準品的使用及檢測的時間，目前已有些國家將其制定 SOP，應用於

農產品及食品上的檢測及研究，相信未來 NMR也將成為檢驗的一大工具。 

    超導核磁共振儀 500MHz購置於 2021年，購置經費來自於科技部及國立成功大學圖儀費

的經費補助，由於舊機台運行已將近 18年，隨著機型老舊，故障率也逐漸增加，其維修也因

主機的主機板、主機零件及電源供應器已停產而增加難度，如果遇到主機板、或相關零件出

問題，維修價格非常昂貴且效率極差。另外寬頻探頭因長久使用，其電阻效能下降，造成部

分功能的靈敏度變得遲鈍，且磁場梯度線圈及偵測線圈老化，造成探頭故障頻繁。此外舊機

台所放置位置為成大的舊化學系館，此棟老舊的建築已有 50年的歷史，有嚴重的漏水問題

等，然而新系館的落成也使得校方對舊系館有所規劃及應用，因此儀器也面臨搬遷至新館的

問題，但因儀器的主機及磁鐵老舊，搬遷時風險極大，所花費的金額及時間甚巨，加上整體

業績及未來競爭性的考量，於 2019年開始進行購置評估、2020年申請科技部的購置計畫，

並於 2021年順利完成採購，新機台放置於成功校區理學教學大樓新化學系館之 NMR實驗

室。 

    超導核磁共振儀 500MHz的廠牌為德國 BRUKER，型號為 AVANCE NEO，使用的軟體

為 Topspin 4.1.3版，台灣獨家代理商為磊葳科技股份有限公司，其工程師都接受過專業訓

練，為因應時代科技進步，每年均派遣工程師至歐洲原廠學習最新磁共振技術在電子及應用

上發展，以強化服務的品質，對於樣品檢測、實驗方法、參數設定、硬體維修及軟體設定都

有一定的專業能力。 

    維修方面，大多先經由技術員自行故障排除，如超過能力範圍，則會請磊葳科技的維修

工程師進行檢修及維修，如代理商無法處理，則會將整組套件或設備寄回德國原廠進行維

修，另外 500NMR位於新化學系館，因此有一套獨立的空壓機及乾燥系統，如有保養及維修

則會委託瑀晟實業有限公司進行處理。  

    (此教材內容為基礎原理、設備及操作步驟，如要詳細了解核磁共振，可參考化學儀器分

析、Introduction of Spectroscopy fifth edition或磊葳科技股份有限公司之教材等。) 
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2、 背景知識與原理 

    核磁共振（nuclear magnetic resonance），核是指原子核，磁是指磁場，主要是指有磁矩的

原子核在靜磁場中，受電磁波的影響而產生的共振躍遷現象。 

 

圖 2-1. NMR光譜之基本工作原理。引用文獻資料[5]。 

 

    原子核是一本身帶有電荷且會產生自旋的帶電球體，在古典電磁學中將此現象稱為環電

流，當自旋角動量 J ( spin angular momentum ) 不為 0 時，即核子(質子+中子)為奇數時，原

子核具有一個相對的磁矩 μ ( magnetic moment )。 

 

圖 2-2. NMR可偵測核種的限制。 

 

    當具有自旋角動量的原子核受到外加磁場 B0影響時，此原子核根據塞曼效應 ( Zeeman 

effect )會分裂成 ( 2I + 1 ) 個型態，兩個能階能量差為∆E=γhB0/2，且具自旋性質的原子核，

於磁場中會出現順磁場(α state)，及逆磁場(β state)的能階。 
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圖 2-3. 原子核於外加磁場中的型態。 

 

    在磁場中，原來無規則的磁矩向量會重新排列而平行於外加的磁場，與磁場同向和反向

的磁矩向量符合 Boltzmann 分佈。由於沿磁場方向能量較低，故原子分佈較多一些而造成一

個沿 Z軸的磁矩向量，在數量上同向與反向的差別很小，但正是這一微小的差別造就了核磁

共振光譜學。雖然在理論上經常討論單一原子的情形，但在實際上，單一原子的核磁信號非

常小而無法觀測。故此我們定義單位體積內原子核磁矩的向量和為宏觀磁化強度向量(M)其方

向與外磁場方向相同，以此向量來描述宏觀樣品的核磁特性[5]。 

 

圖 2-4. 磁矩於外加磁場中之向量方向。 

 

    此外原來相同的能階會分裂成不同的能階狀態，如果用適當頻率的電磁波照射就可觀察

到核自旋能階的躍遷，原子核能階的變化不僅取決於外部磁場強度的大小及不同種類的原子

核，而且取決於原子核外部電子環境，這樣我們就可獲得原子核外電子環境的資訊。 

    當用適當頻率的電磁波(radio frequency, RF)照射樣品，從平衡狀態激發到飽和狀態，在

通過一定時間，回到熱平衡狀態的過程我們稱之為弛豫 (relaxation)。在只有外加靜磁場存在

而沒有其它外界因素影響之下，藉由弛豫的過程系統最終會回復到符合 Boltzmann 分布的熱

平衡狀態[5]。 

 

圖 2-5. 樣品照射電磁波後，從平衡狀態激發至飽和狀態在回到平衡狀態之過程。 

 

    核磁信號只能在核磁化向量位於 XY平面時才能被偵測到，使用與原子核 Larmor頻率相

同無線電射頻照射，磁化向量將以照射方向為軸在垂直於 RF脈衝的照射方向的平面內轉

動。即可將M從 Z-軸轉向 X-或 Y-軸，當觀測信號時，RF脈衝是處於關閉狀態，而 NMR信

號為微伏 microvolts，RF脈衝為千伏 kilovolts。此外只要 RF脈衝打開，則磁化向量的轉動就

不會停止，而脈衝長度將決定磁化向量停止的位置，磁化向量的轉動速度也取決於脈衝強
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度。 

 

圖 2-6. 電磁脈衝照射於核磁化向量示意圖。 

 

    弛豫效應(Relaxation)：NMR信號是一個以常數為 T2的指數方式衰減的函數，T2就是橫

向弛豫過程的時間常數，此外，在 XY平面的磁化向量需要一定的時間回到 Z-軸上，這一過

程需要的時間就叫縱向弛豫時間，其時間常數是 T1。T1和 T2與原子核的種類、樣品的特性

及狀態、溫度以及外加磁場的大小有關。 

    信號平均方法成功的關鍵就是要正確設定參數 D1，D1必須是五倍的 T1以保證在下次掃

描時磁化向量完全回到 Z-軸，有時為節省時間，使用小角度的脈衝，重複掃描以達到增強信

號的目的。 

 

圖 2-7. 弛豫效應示意圖。引用文獻資料[5]。 

 

    自由感應衰退 (Free Induction Decay，FID)：在垂直於外加靜磁場的方向施以與 Larmor 

頻率及相位相當的電磁波脈衝，則會使淨磁矩受磁轉矩作用而旋轉至 XY平面上。此 XY分

量上的磁矩在吸收線圈 (receiver coil) 上所產生的感應電壓會形成隨時間增加而強度減少的 

NMR 時域訊號 ，這個時域訊號經過放大以及過濾之後就是 NMR 訊號的來源[5]。 
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圖 2-8. 原子核磁矩受外加電磁波脈衝後形成 FID的示意圖。引用文獻資料[5]。 

 

    傅立葉轉換(Fourier Transformation)：在核磁共振實驗中，由於原子核所處的電子環境不

同，而具有不同的共振頻率，實際上，NMR信號包含許多共振頻率的複合信號，分析研究這

樣一個符合信號顯然是很困難的，傅立葉轉換(FT)提供了一種更為簡單的分析研究方法，就

是將時域信號通過傅立葉轉換成頻域信號，在頻域信號的圖譜中，峰高包含原子核數目的資

訊，而位置則顯示原子核周圍電子環境的資訊[5]。 

 

圖 2-9. FID經由傅立葉轉換成頻域訊號。引用文獻資料[3]。 

 

    NMR檢測過程：當樣品置於一強大靜磁場中，原子核產生塞曼效應及 Boltzmann 分

布，用適當頻率的電磁波(RF)照射樣品，磁矩向量從 Z-軸轉到 X Y平面上，經弛豫現象回復

到熱平衡狀態，通過接受器、傅立葉轉換就得到核磁共振譜圖。 

 

圖 2-10. NMR光譜之基本工作原理。引用文獻資料[5]。 
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3、 機台介紹 

本節大致分為以下幾點進行說明： 

3-1、 硬體設備及運作原理。 

  3-2、 機台功能與規格。 

  3-3、 軟體介面介紹。 

 

3-1、 硬體設備及運作原理： 

3-1-1、 超導磁鐵： 

 

圖 3-1. 超導磁鐵。 

 

(1) 超導磁鐵： 

    在 1911年，荷蘭科學家歐尼斯(H.K. Onnes) 將水銀放進液氦中，觀察到

水銀的電阻變小，小到測不出來，接近零電阻狀態，稱此現象為超導。於

1990年代初期科學家利用焦耳－湯姆生效應將液態氦的溫度由 4 K降至 2K 

成為發展超高磁場的重要關鍵，隨著超導技術的發展，高磁場強度與高穩定性



15 
 

磁鐵得以成功建造 (4.7－28.2 tesla) [1]。 

    超導磁鐵是由超導金屬線圈在低溫下能使電子自由流動，電阻降為零，形

成無電阻的電流，可以產生比一般電磁鐵還大的磁場，沒有電阻故可以承受強

大的電流，而且幾乎不會消耗能量，但缺點必須維持在低溫中。 

(2) 磁場遮蔽技術： 

    磁場強度愈高的磁鐵由於其磁力線的延伸較遠，故具有愈大的磁性影響範

圍，通常在 5高斯磁場範圍內之磁性足以影響其他設備之正常運作，反之其他

設備也會干擾核磁共振實驗之進行，故 5高斯磁場範圍內之空間必須淨空，亦

即在此範圍內無法放置其他設備，因此磁鐵之磁性影響範圍往往成為如何有效

運用空間的一大難題。磁場遮蔽的概念就是在磁鐵原有的超導線圈外再加一些

反向的線圈，此反向線圈的作用在抵消其向外擴散之磁力，進而降低其磁性影

響範圍，如此一來可大幅增加核磁共振儀周邊空間的利用性[1]。 

(3) 避震裝置： 

    在執行對解析度要求極高的實驗時，為避免一些不需要的震盪，除了使用

均勻度好的電磁波脈衝系統，或將實驗環境進行恆溫控制，另外也可再磁鐵的

下方裝置防止振動的減振器(vibration damper)等[7]。 

       

3-1-2、 NMR主機(機櫃 Console)： 

 
圖 3-2. NMR 主機外觀及內部組成。 

 

(1) 勻場系統(SCB20) X2組： 

    除了由超導磁鐵所產生的靜磁場外，NMR光譜儀還含有一組 “印刷線圈

“圍繞在磁鐵的外圍以產生可微調的磁場，這個磁場可用來抵消外加靜磁場的



16 
 

不均勻度，使磁場達到較均勻的狀況，調整磁場的過程稱之為 “勻場

“ (shimming)。當我們做實驗時一定要勻場才能得到高品質的圖譜，在超導

磁鐵中，有一組超導勻場線圈，這一組線圈在 NMR裝機時已調整好；在超導

勻場線圈外圍還有一組室溫勻場線圈，對不同的樣品做測試時，使用者就必須

調整這一組線圈[5]。 

(2) 數位式氘鎖定系統(ELCB) X1組： 

    氘鎖定是用來保持磁場長時間穩定的技術。在使用氘鎖定時有三個主要的

參數要考慮：第一個是用來激發氘原子核的發射器鎖定能量 (lock power)，第

二個參數稱為鎖定增益 (lock gain)，最後一個參數是鎖定相位 (lock phase)，

只有在鎖定相位正確之下氘鎖定才會穩定。BRUKER 採用數位式氘鎖定 

(digital deuterium lock) ，對於長時間實驗的穩定性特別重要[5]。 

(3) 無線電波收發器(TRX1200) X2組： 

    每個 NMR通道(TRX1200收發器)都包含一個獨立的脈衝編成器、發射器

和接收器。在脈衝程序中，所有的收發器都可以在 12.5 ns內同步。另外也可

在 12.5 ns內同時設定並產生頻率(RF)脈衝。 

(4) 寬頻放大器(BLABBH500/100) X1組： 

    新型寬頻 RF放大器(BLABB)採用最新的技術，可提供 100MHz ~ 

500MHz的高頻率功率，結合 1H頻率放大器，更大的頻寬實現了 1H/19F或其

他異核的實驗，不僅如此， 1H和 19F實驗也可獨立的同步進行。  

    由於不同樣品的濃度不盡相同，所以吸收線圈也應當對應到不同的放大倍

率，在此就牽涉到所謂動力範圍的觀念。另外有一點要注意的，NMR的訊號

值必須能符合數位器，也就是說其增益值必須調整好[5]。 

(5) Z方向磁場梯度電流放大器(GAB/2) X1組： 

    磁場梯度(gradient)設備包含三個主要元件：磁場梯度控制單元(Gradient 

Control Unit, GCU)、磁場梯度放大器(Gradient Amplifier Board, GAB)和具有磁

場梯度線圈(gradient coil)之探頭。 

    磁場梯度設備是屬於脈衝式磁場梯度(pulse Field Gradient, PFG)，所謂的

脈衝磁場梯度是指加諸另外的磁場強度，而且此磁場強度值會隨著空間座標的

不同而有規則地增減其值。 

脈衝磁場梯度的主要用途約可分成四大類[7]： 

a. 將磁矩相位均勻打亂的 homospoil purging。 

b. 取代相位循環作為 coherence pathway選擇之用。 

c. 測量分子擴散係數的擴散實驗之用。 

d. 勻場。 
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3-1-3、 探頭(iProbe)： 

 

圖 3-3. 探頭(iProbe)。 

 

    在磁鐵的核心有一組勻場線圈(shim coil)，在線圈裡面放著探頭。探頭是一個

圓柱形金屬管，從探頭可以發射電磁波脈衝至樣品上，而產生的 NMR訊號也由探

頭接收。探頭通常由磁鐵底部放入，樣品管則由磁鐵上方慢慢置入，此時樣品

管、探頭及勻場線圈保持在室溫，依實驗需求，我們可以調整恆溫器來控制三者

的溫度以配合變溫實驗的需求[5]。 

    探頭的種類繁多，本實驗室擁有 BBO、BBI及 iProbe(BBFO)，其中 iProbe為

新一代探頭，其擁有以下特殊性能： 

a. 雜訊比和脈衝梯度的性能提升。 

b. 搭配 AVANCE NEO ，無須外置 RF過濾器。 

c. 探頭具備 Normal 探頭的靈敏度又執行 Inverse 探頭所有的 2D實驗。 

d. 可快速輕鬆更換探頭。 

e. 19F與 1H分屬不同線圈。 

f. 頻率涵蓋範圍 1H/19F/31P~199Hg/17O-109Ag。 
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3-1-4、 自動進樣器： 

 

圖 3-4. 自動進樣系統。 

 

    可放置 24個樣品，進行半自動或全自動模式，以利技術員活用安排時間，增

加使用率，另外便捷的設計，方便技術員放置樣品，增加安全性，減少檢測出錯

的機率，此外配合 Icon NMR 系統可進行 Auto Calibrate，可在任何時段、或固定

週期執行，校正內容包含 Shimming 3D 、 Shimming 1D 、溫度校正、氫及碳的

脈衝校正等。 
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3-1-5、 電腦： 

 
圖 3-5. 工作站。 

 

    作業系統為Windows 10 ，並安裝 NMR操作及應用軟體(Topspin 4.1.3)，藉由

軟體進行參數設定、數據收集、圖譜輸出及圖譜分析等。 
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3-1-6、 不斷電系統(UPS)： 

 

圖 3-6. 不斷電系統(UPS)。 

 

    不斷電系統可在輸入電源或主電源故障時，為負載設備提供緊急電力，調節

電源並提供穩定、不間斷的電力，可在完全斷電的情況下提供持續運轉的電力給

NMR使用(約可使用 45分鐘)，並無縫地關閉系統。 
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3-1-7、 空壓機及空氣乾燥系統： 

 

圖 3-7. 空壓機及空氣乾燥系統。 

 

    500NMR擁有一套獨立的氣體供應系統，由兩台螺旋式空壓機、一套冷凍室

乾燥機、一套化學式吸附乾燥機及各裝置間之過濾氣組合而成，提供樣品進樣、

樣品退出、變溫實驗的 cooling gas、Gas Flow等使用，氣體由空壓機壓縮，儲存

至空氣桶中，之後分別經由過濾器、冷凍室乾燥機、化學式吸附乾燥機等，將空

氣中之水氣及空壓機內之油氣過濾乾淨，供儀器使用，避免影響量測數據或儀器

損傷等。 
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3-2、 機台規格： 

3-2-1、 超導磁鐵： 

(1) 磁場強度 11.7 Tesla(含)以上。 

(2) 5-Gauss(0.5mT)線半徑 0.6 m (含)以下；軸向 1.2 m (含)以下。 

(3) 磁場飄移速度 5 Hz/hr (含)以下。 

(4) 液氦極液氮含量可於電腦顯示。 

(5) 具備避震裝置。 

3-2-2、 勻場與鎖定系統： 

(1) 勻場系統至少含 36組正交式(Orthogonal)磁場勻場梯度。 

(2) 具備數位式氘鎖定系統(ELCB)。 

(3) 具備自動梯度勻場功能(Auto Shim)。 

3-2-3、 無線電波收發系統： 

(1) 二組無線電波收發器(Transceiver)，電波頻寬 5 -1200 MHz。 

(2) 二組寬頻放大器，氫核 ≧100W , 異核 ≧500W。 

(3) 有效動力範圍(Effecive Dynamic Range) >23 Bit (6 kHz)。 

3-2-4、 前置放大器： 

(1) 具備氫核前置放大器(1H preamplifier) 。 

(2) 具備氘核前置放大器(2H preamplifier) 。 

(3) 具備寬頻前置放大器(XBB preamplifier) 。 

3-2-5、 溫度控制器：可由電腦控制溫度。 

3-2-6、 Z方向磁場梯度電流放大器(Z gradient current)。 

3-2-7、 探頭： 

(1) Z方向磁場梯度之 5mm寬頻(Broad Band)探頭。 

(2) 探頭溫度涵蓋範圍為 -150℃~150℃。 

(3) 頻率涵蓋範圍為 1H/19F/31P~199Hg/17O -109Ag。 

(4) 自動調諧裝置(Automatic Tuning and Matching) 。 

(5) 19F與 1H分屬不同線圈，不可共用同一線圈使偵測 19F去耦合 1H時靈敏度下

降。 

(6) 能執行磁場梯度實驗。 

(7) 性能規格： 

a. 1H S/N≧850 (0.1% EB; 200 Hz noise; LB=1 Hz)。 

b. 19F(去耦合 1H) S/N≧700 (TFT; 1ppm noise; LB=0.5 Hz)。 

c. 13C(去耦合 1H) S/N≧380 (10% EB，5 ppm noise; LB=0.1 Hz)。 

d. 31P S/N≧250 (TPP; 5 ppm noise; LB= 5 Hz)。 

e. 1H核的 90°脈衝時間 ≦ 10 μsec。 

f. 13C核的 90°脈衝時間 ≦ 12 μsec。 

g. 1H樣品不旋轉時線型(Lineshape)優於 7/14 Hz (1% CHCl3)。 

3-2-8、 AutoCalibrate自我性能檢測功能（效期三年）。 

3-2-9、 自動進樣裝置： 
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(1) 可放置至少 24 個樣品。 

(2) 具備自動與手動進樣功能。 

(3) 樣品旋轉子 24個。 

(4) Icon NMR自動化樣品處理介面。 

3-2-10、 電腦： 

(1) Win10 作業系統。 

(2) NMR操作及應用軟體。 

a. 控制收集訊號。 

b. 數據處理。 

c. 繪圖。 

d. 電腦模擬。 

e. Icon NMR。 
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3-3、 軟體介面介紹： 

本儀器所使用的軟體為 Topspin 4.1.3版，以下為常用功能之軟體介面介紹。 

 

圖 3-8. Topspin軟體介面。 

 

3-3-1、 主功能表： 

 

圖 3-9. 主功能表-1。 

 

(1) 建立新檔： 

點選 Create Dataset, 或是輸入指令“ edc ”。 

然後依序輸入欲建立之檔名，實驗項目，及名稱，最後點選 OK，已完成新實

驗檔案建立。 
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圖 3-10. 建立新檔介面。 

 

 

 

 

圖 3-11. 建立新檔介面講解。 
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(2) 樣品置入： 

點選 Sample下拉選單，即出現以下視窗。 

 

圖 3-12. 樣品置入方法。 

 

a. 有自動進樣系統： 

點選 Eject sample with sample changer (sx ej)樣品取出。 

點選 Insert sample with sample changer (sx)樣品置入。 

或是輸入指令“sx 1”，數字代表樣品於自動進樣器的位置。 

b. 無自動進樣系統： 

點選 Eject sample manually (ej)樣品取出。 

點選 Insert sample manually (ij)樣品置入。 

 

(3) 選擇樣品之氘溶劑： 

點選 lock，或是輸入指令“ lock ”選擇樣品之溶劑後，點選 OK。 

 
圖 3-13. 氘溶劑鎖定按鍵。 
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圖 3-14. 氘溶劑選擇表。 

       

(4) 探頭自動調諧功能：  

點選 Tune，或是輸入指令“ atma ”或是“ atmm ”即可執行。 

 

圖 3-15. 探頭自動調諧功能按鍵。 

  

(5) 實驗樣品旋轉： 

如果實驗樣品需旋轉，則點選 Spin，如果不進行，則跳過。 

 

圖 3-16. 實驗樣品旋轉按鍵。 

 

(6) 自動勻場功能： 

點選 Shim，或輸入指令“ topshim“執行自動勻場。 
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圖 3-17. 自動勻場功能按鍵。 

 

(7) 設定實驗進行之相關脈衝更新： 

點選 Prosol，或輸入指令“ getprosol ”，程式會自動根據所設定之實驗進行

相關脈衝更新。 

 

圖 3-18. 設定實驗進行之相關脈衝更新按鍵。 

 

(8) NMR信號接收器放大增益調整： 

點選 Gain，或輸入指令“ rga ”，程式自動執行 NMR信號接收器放大增益

調整。 

 
圖 3-19. NMR信號接收器放大增益調整按鍵。 

 

(9) 開始實驗進行： 

點選 Run，或輸入指令“ zg ”，開始實驗之進行。 

 
圖 3-20. 開始實驗進行按鍵。 

 

 

圖 3-21. 主功能表-2。 

 

(1) 傅立葉轉換： 

點選 Proc. Spectrum，或是輸入指令“efp”，進行傅立葉轉換。 

 

圖 3-22. 傅立葉轉換按鍵。 
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(2) 光譜相位調整： 

a. 自動相位調整：輸入指令“ apk ”(一維光譜)。 

              輸入指令“ apk2d ”(二維光譜)。 

b. 手動相位調整：點選 Adjust Phase，出現視窗後，按住“0”並將滑鼠上下

移動以調整離紅色基線較近的 peak相位；按住“1”並將滑鼠上下移動以

調整離紅色基線較遠的 peak相位，調整完後，按儲存離開。 

(3) 光譜基線校正： 

輸入指令“ absn ”，也可利用點選 Baseline下拉功能表內的 abs n。 

(4) 光譜化學位移校正： 

為定義光譜中之已知訊號的化學位移資訊，一般以氘溶劑位置訊號定義。將欲

定義之 peak展開至容易定義範圍，點選 Calib. Axis，於欲定義之 peak處按滑

鼠左鍵，出現視窗後，輸入已知的溶劑位置，點選 OK即可校正完成。 

 

 

圖 3-23. 主功能表-3。 

 

(1) 光譜訊號 peak標定顯示： 

點選 Pick Peaks，利用滑鼠左鍵，拖曳欲標示化學位移之 peak(欲標示之 peak

峰端必須被框於範圍內)，完成所有標示後，按下儲存即完成。 

(2) 光譜訊號 peak積分： 

點選 Integrate，利用滑鼠左鍵，在欲積分之 peak的左邊拖曳至右邊，即可完

成，若要更改積分數值，在已完成之 peak上按滑鼠右鍵，點選表中的

Calibrate Current Integrate，在出現的視窗中輸入更改的積分數值，點選 OK即

可，最後完成所有積分標示後，按下儲存即完成。 

 

 

圖 3-24. 主功能表-4。 

 

可由此功能表之功能，進行結構數據分析或是動力學數據探討等。 
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圖 3-25. 主功能表-5。 

 

可進行儀器之開關機或是軟體設定等。 

 

3-3-2、 工具列。 

 

圖 3-26. 工具列表。 

 

可由此工具列調整光譜視窗內的圖譜及其他功能。 

 

3-3-3、 光譜視窗。 

 

圖 3-27. 光譜視窗。 

 

圖譜收集後可由此視窗觀察圖譜數據，並藉由功能表及工具列之功能，進行圖譜

處理，並分析。 
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3-3-4、 指令列 

 

圖 3-28. 指令列。 

 

 

圖 3-29. 狀態列。 

 

可由指令列下達所需指令(附件一、常用指令)，並由狀態列觀察實驗及儀器狀況。 
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4、 機台操作 

正確的操作模式或操作方式、重要的動作執行細節、資料擷取與分析應用、…等 

本節大致分為以下幾點進行說明： 

4-1、 圖譜分析應用。 

4-2、 樣品配置及前置作業。 

4-3、 實驗步驟。 

4-4、 光譜處理及列印輸出。 

 

4-1、 圖譜分析應用： 

以下將簡單介紹常用圖譜之分析應用。 

4-1-1、 一維氫譜(1H)： 

氫譜為 NMR最常檢測之圖譜，不僅檢測速度快，也方便結構鑑定及分析，由於氫

靈敏度較高，量測速度也快，因此許多實驗都會先經由氫譜檢測，判斷其樣品的濃

度，性質與勻場狀況，再進行後續實驗。 

氫譜的功能如下： 

(1) 數目(number)： 

顯示有幾種化學環境不相同的氫。 

(2) 位置(location)： 

顯示氫原子所受到的影響。 

(3) 強度(intensity)： 

顯示同一化學環境中氫原子的個數。 

(4) 分裂(splitting)： 

顯示周圍原子的狀況。                     圖 4-1. Ethyl benzene。 

 

化學位移（Chemical shift）是各種有機分子中，由於質子受到的屏蔽效應程度不

同，在核磁共振譜不同位置產生不同吸收峰的現象。因此即使使用不同的儀器或

在不同的磁場下，相同的官能團具有相同的 ppm值，不同的官能團由於存在於不

同的電子環境因而具有不同的化學位移，從而使結構鑑定成為可能。 

 

圖 4-2. 常見官能基之氫譜化學位移。 
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4-1-2、 一維碳譜(13C)： 

碳譜的光譜特性如下： 

(1) 因 13C 自然含量低，則 13C -13C彼此間偶合可忽略。 

(2) 13C會受到周圍氫原子的影響而產生分裂。 

(3) 其分裂較為複雜，而造成光譜難以判斷。 

(4) 受到直接接於碳上的氫原子之分裂較為明顯，並符合 2NI+1規則。 

(5) 訊號亦會因分裂造成強度下降。 

(6) 一般以去偶合(decoupling)方式進行實驗。 

 

其化學位移與氫譜相似，因此即使使用不同的儀器或在不同的磁場下，相同的官能

團具有相同的 ppm值。 

 

圖 4-3. 常見官能基之碳譜化學位移。 

 

4-1-3、 DEPT(Distortionless Enhancement by Polarization Transfer)： 

一般而言，DEPT實驗掃描次數只需一般碳光譜的一半即可獲得相同的雜訊比，其

特性可辨別碳的級數： 

(1) DEPT 45：可偵測到一級碳、二級碳、三級碳訊號。 

(2) DEPT 90：可偵測到三級碳訊號。 

(3) DEPT 135：一級及三級碳訊號為正、二級碳訊號為負。 

(4) DEPT q：一級及三級碳訊號為正，二級及四級碳訊號為負。 

DEPT q 為新技術，可顯示四級碳，增加使用者解析的便利性。
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圖 4-4. DEPT實驗可觀察碳的級數。 

 

4-1-4、 一維異核圖譜： 

NMR不只局限於氫譜、碳譜、二維實驗等，其他一維異核圖譜也相對重要，例如

生化大分子的 15N等，有機金屬、無機金屬的 31P、51V等，高分子材料 19F、29Si

等，光電材料、電池材料等的 7Li、27Al、19F等等都是異核圖譜所能提供相關資訊

的重要研究。 

 

4-1-5、 COSY(Correlation Spectroscopy) [7]： 

COSY屬於同核種的 2D氫譜實驗，可得知經由三個化學鍵傳遞的氫原子核間之
3JH-H 關係，而若同一個碳原子上之氫原子具有不相同之化學環境(如下圖 Ha ≠ 

Hb)，則亦可獲得經由兩個化學鍵之 2JH-H 關係。 

 

圖 4-5. COSY實驗分析示意圖。 

 

4-1-6、 TOCSY(Total Correlation Spectroscopy) [7]： 

TOCSY 屬於同核種的 2D 氫譜實驗。TOCSY 可獲得所有氫核間具有 J-偶合關係

的關聯性，即可獲得 3JH-H、4JH-H、5JH-H ⋅⋅⋅⋅⋅等相互關係，而不同於 COSY只能獲得

氫核間的 3JH-H 資訊，即其相互關連性無法穿越四級碳或不具氫原子的異核原子

(N, O, P 等原子)，而在同一個結構中可觀察到的相互關係距離與其分子結構和實

驗參數有關。 
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圖 4-6. TOCSY實驗分析示意圖。 

 

參數 D9為 TOCSY的混和時間(mixing time)，參數設定範圍為 1 msec ≤ D9 ≤ 150 

msec，所設定的時間越長，則可觀察的相互關係之距離越長，但亦會造成某些訊

號強度減弱，因此一般而言大多設定為 60 msec，切勿設定超過 150 msec，可能會

造成探頭的傷害。 

 

 

4-1-7、 NOESY(Nuclear Overhauser Effect Spectroscopy) [7]： 

NOESY 屬於同核種的 2D氫譜實驗，而 NOE 效應(Nuclear Overhauser Effect)是指

當兩原子核之間的空間距離十分接近時，若將其中一個原子核予以干擾時，則在

另一空間上鄰近的原子核會因為彼此之間的偶極作用而改變其訊號強度，因此由

NOESY 光譜中可獲得氫原子核空間中之關係。一般而言，NOESY 約可觀察到< 

5Å 之內的空間中關係。 

 

圖 4-7. NOESY實驗分析示意圖。 

 

參數 D8為 NOESY 的混合時間(mixing time)，由此參數可控制原子核間 NOE 效

應之強弱，參數設定範圍約為 50 msec ≤ D8 ≤ 1000 msec，一般可根據樣品之分子

量決定參數 D8，分子量越大，則 D8所設時間越短約 80 ~ 300 msec；而分子量越

小，則 D8所設時間越長，一般設定其 D8在 300 ~ 800 msec，而所設之時間太

長，則容易造成 t1 雜訊的出現。 

 

4-1-8、 ROESY(Rotating-frame Overhauser Effect Spectroscopy) [7]： 

ROESY 與 NOESY 相似，可獲得氫原子核空間中之關係，屬於 NOESY 互補性之

2D 實驗，因 NOE 效應會在特定的 logω0τc 範圍內有正負之轉折，而使 NOESY 

光譜中之交叉訊號消失，此時則需要藉由 ROESY 獲得分子內空間中之相關性，

另外實驗溫度或使用之溶劑亦會影響 ROESY的使用時機。                               
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圖 4-8. ROESY實驗使用時機。 

 

參數 P15稱之為 ROESY 的混合時間(mixing time)或稱為自旋鎖定(spinlock)，一般

參數設定範圍約為 50 msec ≤ P15 ≤ 300msec，依然可根據樣品之分子量決定參數

P15，分子量越大，則 P15所設時間越短；而分子量越小，則 P15所設時間越長。 

 

4-1-9、 HMQC(Heteronuclear Multiple Quantum Correlation) [7]： 

HMQC 是屬於二維異核間之相關光譜，可得知經由一個化學鍵傳遞的 1H 與 13C 

間之 1JH-C 關係，由於設定參數少，處理圖譜容易，現仍是常用的實驗。 

 

圖 4-9. HMQC實驗分析示意圖。 

 

 

4-1-10、 HSQC(Heteronuclear Single Quantum Correlation) [7]： 

HSQC 是類似於 HMQC 的二維異核間之相關光譜，理論上應該可以獲得與

HMQC 完全相同的結果。一般而言，HSQC實驗比 HMQC 實驗有較好的光譜解

析度，並且在具有 gradient 設備的儀器上 HSQC 實驗亦較 HMQC 實驗有較佳的

訊號強度： 

 

 

 

 

圖 4-10. HSQC實驗分析示意圖。 

 

4-1-11、 HMBC(Heteronuclear Multiple Bond Correlation) [7]： 

HMBC 是屬於二維異核間之相關光譜，是在建立分子結構上常用且重要的實驗，

其 1H、13C 間的傳遞方法是利用彼此間的偶合常數，因此一般而言可以獲得 2JH-C 

和 3JH-C 的關係，若分子結構較為剛性，並且氫與碳之間形成”W”構型，則可觀察
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到 4JH-C 的關係，且 2JH-C ~ 4JH-C 的相互關連性可穿越四級碳或異核原子(N, O, P 

等原子)，並可獲得氫原子與四級碳原子之間的關係。 

一般而言 HMBC所需要的掃瞄次數，為 QC的四倍以上，即若 QC在 NS = 8 時可

獲良好之光譜，則此樣品的 HMBC 掃瞄次數需設定在 32 次以上。 

 

圖 4-11. HMBC實驗分析示意圖。 

 

4-2、 樣品配置及前置作業： 

4-2-1、 樣品配置： 

(1) 配置方法：將樣品至於小樣品瓶或離心管中，選擇適當的溶劑(溶劑需可溶解待

測物)，並取約 500~600 L於樣品瓶中，待溶解後，再將液體轉移至 5mm的

NMR試管中，蓋緊試管蓋後，可使用封口膜再密封。 

(2) 注意事項： 

a. 嚴禁使用變形或是有破損之 NMR試管。 

b. 液體於 NMR試管中高度應高於 4 cm，避免影響 shimming，導致探頭溫度

上升而損傷儀器，若配置太短，建議手動進行 shimming，或使用 shigemi 

tube (附件二) 等特殊試管。 

c. 樣品溶液需清澈無懸浮物。 

d. 如有標籤紙貼於管壁上，務必固定好或使用膠帶將其再固定，避免標籤紙掉

落於儀器內。 
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圖 4-12. 乾淨品質良好的 NMR試管。    圖 4-13. 樣品溶液需清澈無懸浮物。 

 

4-2-2、 前置作業： 

(1) 方法： 

將配置好的 NMR試管，慢慢旋入 spinner中，再將套在 spinner中的 NMR試

管置於量測器中量測，待定位後，將 NMR試管置於自動進樣器的樣品盤中

(自動或半自動模式)，或是將 BSMS之 Lift打開，待進樣口有氣體吹出後，將

NMR試管置於進樣口，在點選一次 Lift，樣品即緩慢掉入探頭中(手動模式)。 

(2) 注意事項： 

a. NMR試管旋入 spinner前，應先使用拭淨紙將試管擦乾淨，避免污垢累積

於探頭中，導致靈敏度下降。 

b. 樣品溶劑太短時，務必將溶劑中點位置對準量測器中心點，以免影響

shimming。 

c. 請勿將 spinner或 NMR試管直接放入儀器內。 

d. 使用手動模式，務必確認進樣口有氣體吹出，在將試管放置其中。 

e. 請勿將不必要的物體或磁性物質放入儀器內。 

f. 請勿重複放入樣品。 

g. Spinner及量測器務必保持乾淨，並嚴禁使用有機溶劑擦拭或重摔。 

h. 進行變溫實驗時，務必將一般的 spinner換成陶瓷的 spinner。                                                                                                                                                                                                                                                                                                 

                           
              圖 4-14. 一般使用的 spinner。         圖 4-15. 變溫使用的陶瓷 spinner。 
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                圖 4-16. 前置作業：將 tube旋入 spinner內，並量測定位。 

 

                      

圖 4-17. 如配置溶劑太短時，務必將溶劑中點位置對準量測器中心點。 

 

 

 

4-3、 實驗步驟： 

以下將針對進樣模式、一維光譜、二維光譜及其他實驗進行操作說明。 

4-3-1、 進樣模式： 

進樣方式大致分為三種，手動模式、半自動模式、全自動模式，目前大多以半自

動模式及自動模式進行實驗，以下針對各模式大略描述一下操作方法。 

(1) 手動模式： 

a. 將自動進樣裝置之緊急按鈕按下，自動進樣系統燈號會由綠燈轉為紅燈。 
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圖 4-18. 開啟自動進樣裝置之手動模式方式。 

 

b. 待系統穩定後，打開 BSMS控制介面裡的 Lift。 

 

圖 4-19. BSMS控制介面(Lift開啟)。 

 

c. 聽到氣體聲音，並明顯有感受到進樣口有氣體吹出時，將量測準備好的樣

品小心放置進樣口，並按下 BSMS控制介面的 Lift。 
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圖 4-20. 於進樣口感受有氣體吹出後，將樣品放置於進樣口中。 

 

 

圖 4-21. BSMS控制介面(Lift關閉)。 

 

d. 待樣品緩慢進入磁鐵內時，可由狀態列的樣品顯示區觀察樣品是否已定

位，當顯示已定位後即可接續進行實驗。 
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圖 4-22. 樣品還未定位於磁鐵內之圖示。 

 

 

圖 4-23. 樣品已定位於磁鐵內之圖示。 

 

e. 待實驗完成後，按下 BSMS控制介面的 Lift，即可將樣品吹至進樣口，將

樣品取出後，在按下 Lift，關閉氣體及完成。 

※手動模式使用時機及注意事項： 

使用時機： 

    進行變溫實驗或是使用較長的 tube (例如 J-YOUNG tube等)等。 

注意事項： 

    在放置樣品至進樣口時，務必確認有氣體吹出，另外將樣品放入儀器內

時，也需注意是否樣品已定位在繼續實驗的進行。 

 

(2) 半自動模式： 

a. 將樣品放置自動進樣器之樣品盤內，並記錄該進樣孔之編號。 

 

圖 4-24. 自動進樣裝置之樣品盤。 

 

b. 在指令列輸入“ sx 3 ”，系統即將 3號位置的樣品放入儀器內。 

c. 待實驗完成後，可繼續進行下一組實驗進行，或輸入“ sx ej ”將樣品退

出。 

※半自動模式使用時機及注意事項： 
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使用時機： 

    可隨時隨地將樣品放入儀器內進行實驗，或當檢測量多，且樣品對空氣

或光敏感，須及時配置，及時上機檢測等。 

注意事項： 

    須注意樣品放置位置及編號，以免輸入錯誤代號，導致整組實驗混亂

等，另外 tube的長度應多加注意，避免系統強制停止實驗。 

 

(3) 全自動模式： 

a. 將樣品放置自動進樣器之樣品盤內，並記錄該進樣孔之編號。 

b. 在指令列輸入“ icon ”，將 icon系統開啟，點選 automation，選擇使用者

及輸入密碼後，軟體即開啟自動進樣系統之操作介面。 

 

圖 4-25. Icon NMR軟體介面。 

 

 

圖 4-26. 自動進樣軟體登入介面。 
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圖 4-27. 自動進樣設定系統介面。 

 

c. 按下左上方的 start進行連線，接下來在樣品放置之位置的編號，利用滑鼠

左鍵點選兩下，即可設定數據儲存之資料夾、樣品在資料夾中之編號、溶劑、

所需進行之實驗或參數設定等，待設定完後，選取所需進行的實驗，按下

submit即可開始進行實驗。 

 

圖 4-28. 實驗設定完後，依序進行連線及按下 submit即可開始進行實驗。 

 

d. 待實驗完成後，按下 stop，終止連線，既可回歸半自動模式。 
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圖 4-29. 待實驗完成後，按下 Stop，即可中斷連線。 

 

※自動模式使用時機及注意事項： 

使用時機： 

    當檢測量多，且為簡單實驗，或是中午、晚間、假日等長時間需更換其

他樣品時等。 

注意事項： 

    須注意樣品放置位置、編號以即設定的實驗，以免設定錯誤，導致時間

浪費或數據錯誤等，另外 tube的長度應多加注意，避免系統強制停止時

驗。 

 

4-3-2、 一維光譜： 

一維光譜為 NMR最常檢測之圖譜，如氫譜、碳譜、DEPT實驗、氟譜、矽譜等異

核圖譜，其操作方式都非常類似，然而其靈敏度差異其大，建議先進行氫譜量

測，判定其濃度及勻場狀況，以利其他異核圖譜的設定及確保圖譜品質，同一

tube內之樣品均能進行上述之實驗。 

實驗步驟： 

(1) 置入樣品。 

(2) 輸入“ edc ”，選擇所要進行的實驗。 

(3) 輸入“ atma ”，調整探頭頻率及阻抗。 

(4) 輸入“ lock ”，選擇樣品之溶劑，磁場鎖定。 

(5) 參數設定： 

a. D1=5*T1。 

b. SW：光譜寬度。 
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c. O1P：光譜中心點，單位為 ppm。 

(6) 輸入“ rga ”，自動調整接收器增益值。 

(7) 輸入“ topshim ”，自動勻場(異核圖譜如經氫譜確認過勻場狀況後，可免進

行此步驟)。 

(8) 輸入“ ns ”，設定掃描次數(氫譜可預掃一次看需求，以增加掃描次數，而

其他圖譜也可由氫譜觀察其濃度後再決定掃描次數)。 

(9) 輸入“ zg ”，執行實驗。 

(10) 待實驗完成後，輸入“ efp ”，快速傅立葉轉換及相位修正。 

(11) 輸入“ apk ”，自動相位校正。 

(12) 輸入“ absn ”，自動基線校正。 

 

4-3-3、 二維光譜： 

常用之二維實驗，操作方式都非常類似，在置入樣品、調整探頭頻率及阻抗、磁

場鎖定與勻場後，皆可採用下述步驟進行，操作二維實驗前，建議先進行一維氫

譜測定，可藉由氫譜判定樣品的濃度，性質與勻場狀況等，有助於提升二維光譜

之品質。值得注意的是，所有二維實驗之樣品皆不可旋轉。 

實驗步驟： 

(1) 輸入“ edc ”，選擇所要進行的實驗。 

(2) 參數設定：進行 SW、O1P及 O2P的設定，單位都為 ppm。 

(3) 輸入“ rga ”，自動調整接收器增益值。 

(4) 輸入“ ns ”，設定掃描次數。 

(5) 輸入“ zg ”，執行實驗。 

(6) 待實驗完成後，輸入“xfb”，進行傅立葉轉換。 

(7) 輸入“ apk2d ”，進行 2D光譜自動相位校正。 

(8) 輸入“ abs2d ”，進行 2D光譜自動基線校正。 

 

4-3-4、 其他實驗： 

(1) 1D selective Experiment： 

一維選擇性實驗有以下幾種特性： 

⚫ 針對 COSY、TOCSY、NOESY、ROESY四種實驗。 

⚫ 可針對特定 peak，觀察其相關性。 

⚫ 減少實驗維度、將目標凸顯、簡化問題、減少實驗時間與記憶體空間。 

⚫ 方便低濃度樣品進行測定。 

⚫ 可使用 Button selective NMR軟體進行實驗。 

實驗步驟： 

a. 先依正常步驟獲得一張氫光譜。 

b. 進入積分模式，積分欲分析之 peak，並點選 Save Regions To ‘reg’，並進

行儲存。 
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圖 4-30. 積分欲分析之 peak，並點選 Save Regions To ‘reg’。 

 

c. 輸入“ bnmr ”，進入 Button Selective NMR。 

 

圖 4-31. Button NMR。 

 

d. 點選 Selective，並選擇欲執行的選擇性實驗，選項中有“Gr”表示此實

驗含有 gradient pulse，其探頭需有 gradient設備才可執行。 

e. 接下來會依序出現欲執行實驗的預設 shape pulse、實驗號碼、實驗時間

及實驗參數設定視窗，在最後一個視窗中，若點選 OK，則是以現有之

參數進行實驗，若點選 CANCEL，則只建立該實驗檔案但不進行實驗。 
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※相關之參數設定。 

    Sel. COSY  ：d4 (evolution time) 

    Sel. TOCSY ：d9(mixing time) 

    Sel. NOESY ：d8(mixing time) 

(2) NOAH做法： 

NMR一般在同一時間只能進行一種檢測，而 AVANCE NEO 擁有雙偵測器，

並利用新技術，可以用一個脈衝序列執行多個二維光譜，減少檢測二維光譜所

進行的時間。 

手動作法： 

a. 輸入“ edc ”，在 Read Parameterset選取 NOAH實驗，完成其他設定後

點選 OK。 

b. 輸入“ wvm –a ”，後續步驟如同二維光譜檢測方式，執行實驗。 

c. 待實驗結束後，輸入“splitx_au ”圖譜將由系統自行處理完畢，並進行

編號。 

自動做法： 

a. 將樣品放置樣品盤中，並由自動進樣系統進行實驗。 

b. 在自動進樣系統裡，選擇 NOAH實驗，並完成其他參數設定。 

 

圖 4-32. 自動進樣系統中，NOAH實驗之選項。 

 

c. 待設定完後，點選 submit，即可執行實驗。 

d. 待實驗結束後，輸入“splitx_au ”圖譜將由系統自行處理完畢，並進行

編號。 

※NOAH實驗 

  NOAH(BS) ： ( HMBC + HSQC ) 。 
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  NOAH(BSC) ： ( HMBC + HSQC + COSY ) 。 

  NOAH(BSCN) ： ( HMBC + HSQC + COSY + NOESY ) 。 

 

(3) NUS(Non-Uniform-Sampling) 做法： 

將多維 NMR 的採集速度提高到 4 倍（3D）甚至 10 倍甚至更多（4D、

5D），可以有效節省二維實驗時間 25%到 75%，並適用於任何二維實驗；與一

般的二維實驗相比較，在相同時間內進行實驗可獲得較好解析度。 

手動作法： 

a. 輸入“ edc ”，在 Read Parameterset選取 2D_NUS實驗，或將二維實驗

檔案內的 ACQUPARS，將 FnTYPE改成 non-uniform-sampling，完成其他

設定後點選 OK。 

 

圖 4-33. 修改並設定 NUS實驗。 

 

b. 選取 NUS，更改 NusAMOUNT[%](通常 NOESY 及 HMBC 更改為

50%，QC 及 COSY 可更改為 25%)。 
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圖 4-34. 修改 NUS實驗之參數。 

 

c. 待設定完後即可執行實驗。 

d. 待完成實驗後，圖譜處理方式如同二維圖譜處理方式，唯獨調整 phase

時，先分別輸入“ xht1 ”及“ xht2 ”後即可調整 phase。 

自動做法： 

a. 將樣品放置樣品盤中，並由自動進樣系統進行實驗。 

b. 在自動進樣系統裡，選擇 2D_NUS實驗，並完成其他參數設定。 

 

圖 4-35. 自動進樣系統中，NUS實驗之選項。 
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c. 待設定完後，點選 submit，即可執行實驗。 

d. 待完成實驗後，圖譜處理方式如同二維圖譜處理方式，唯獨調整 phase

時，先分別輸入“ xht1 ”及“ xht2 ”後即可調整 phase。 

 

(4) NOAH_NUS做法： 

結合 NOAH可一次進行多張二維光譜，再配合 NUS可有效節省檢測時間，大

幅提升儀器之檢測量能及效率。 

手動做法： 

a. 輸入“ edc ”，在 Read Parameterset選取 NOAH實驗，完成其他設定後

點選 OK。 

b. 輸入“ wvm –a ”。 

c. 輸入“ noah_nus.py ”。 

d. eda裡的 FnTYPE不用更改，NUS之 NusAMOUNT[%]更改為 50%即可。 

e. 待更改完參數後即可進行實驗。 

f. 待實驗結束後，輸入“splitx_au ”圖譜將由系統自行處理完畢，並編

號。 

g. 圖譜處理方式如同二維圖譜處理方式，唯獨調整 phase時，先分別輸入

“ xht1 ”及“ xht2 ”後即可調整 phase。 

自動做法： 

a. 將樣品放置樣品盤中，並由自動進樣系統進行實驗。 

b. 在自動進樣系統裡，選擇 NOAH_NUS實驗，並完成其他參數設定。 

 

圖 4-35. 自動進樣系統中，NOAH_NUS實驗之選項。 

 

c. 待設定完後，選取 submit，即可執行實驗。 



52 
 

d. 待實驗結束後，輸入“splitx_au ”圖譜將由系統自行處理完畢，並進行

編號。 

e. 圖譜處理方式如同二維圖譜處理方式，唯獨調整 phase時，先分別輸入

“ xht1 ”及“ xht2 ”後即可調整 phase。 

※NOAH實驗 

NOAH(BS)_NUS ： ( HMBC + HSQC ) 。 

NOAH(BSC)_NUS ： ( HMBC + HSQC + COSY ) 。 

NOAH(BSCN)_NUS ： ( HMBC + HSQC + COSY + NOESY ) 。 

 

(5) 無氘代溶劑做法： 

a. 將 tube置入磁鐵內。 

b. 關掉 BSMS控制介面的 auto shim 、 lock 及 SWEEP。 

 

圖 4-37. No D 實驗之 BSMS設定。 

 

c. 輸入“ rga ”，掃秒次數設定為一次，進行預掃，觀察其圖譜解析度是

否良好。 

d. 如果圖譜解析度不好，可適度調整 Z、Z2、Z3、Z4、X及 Y，並重複©步

驟去確認圖譜狀況。 



53 
 

 
圖 4-48. Shimming 調整參數。 

 

e. 待調整完畢、重新輸入欲執行之次數，並開始進行實驗即可。 

 

(6) 氘譜： 

有氘溶劑檢測方法： 

a. 將 tube置入磁鐵內。 

b. 調整探頭頻率及阻抗、磁場鎖定與勻場後，依正常步驟獲得一張氫光

譜，判定樣品的濃度，性質與勻場狀況等。 

c. 輸入“ edc ”建立一張氘光譜。 

d. 輸入“ ii ”後，即可進行檢測。 

e. 待檢測完畢，將圖譜回到氫光譜，並輸入“ ii ”即可回到原始狀態。 
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無氘溶劑檢測方法： 

a. 將 tube置入磁鐵內。 

b. 調整探頭頻率及阻抗，並依照[(5) 無氘溶劑做法]，確認圖譜狀況。 

c. 輸入“ edc ”建立一張氘光譜。 

d. 輸入“ ii ”後，即可進行檢測。 

e. 待檢測完畢，將圖譜回到氫光譜，並輸入“ ii ”即可回到原始狀態。 

 

(7) 變溫實驗(低溫)： 

a. 使用手動模式的進樣方法將樣品置入磁鐵內。 

b. 調整探頭頻率及阻抗、磁場鎖定與勻場後，依正常步驟獲得一張氫光譜，

判定樣品的勻場狀況等。 

c. 輸入“ edte ”，進入溫控介面，將溫控關掉，把加熱器裝置連接上，並

將裝置放入液態氮桶內，固定好並鎖緊，再將吹氣管連接至探頭上。 

 
圖 4-49. 溫度控制介面。 
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圖 4-50. 加熱器裝置。 

  

     

圖 4-51. 將加熱器置入液氮桶內，並依序連接系統及將吹氣管連接至探頭上。 

 

d. 在溫控介面的選項 Correction中，選取 Low temp，並點選 set，最後將溫

控開啟。 
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圖 4-52. 設定低溫實驗選項。 

 

e. 接下來即可開始進行實驗，藉由調整 Target Power 來控制降溫速度及平衡

時間，5%約可降至 243K，15%約可降至 193K。 

 

圖 4-53. 低溫實驗之參數設定。 

 

f. 待降溫至所需溫度且平衡後，即可進行所需執行之實驗，其實驗方法可參

照一維實驗方法或二維實驗方法等。 
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g. 完成實驗後，慢慢回溫，接近室溫後，將 tube取出，關掉溫控，將加熱裝

置卸除，並進入溫控介面的 Correction裡，選取 Z151574_0116，點選

Set，並開啟控溫。 

 

圖 4-53. 低溫實驗完成後之設定。 

 

h. 待溫度穩定後，建議使用標準品 Lineshape進行 shimming確認。 

※注意事項： 

a. 隨時監控儀器狀況、並注意 shim coil temperature不低於 273K。 

 

圖 4-54. 低溫實驗注意事項(shim coil temperature 不低於 273K)。 

 

b. 降溫或升溫皆須緩慢調整。 

c. Cooling gas 將在 273K由系統自動開啟。 

d. 不建議非上班時間進行此實驗。 

e. 實驗前須先補充液氮，且實驗中須注意液氮含量。 

 

(8) 變溫實驗(高溫)： 

a. 使用手動模式的進樣方法將樣品置入磁鐵內。 

b. 調整探頭頻率及阻抗、磁場鎖定與勻場後，依正常步驟獲得一張氫光譜，

判定樣品的勻場狀況等。 

c. 輸入“ edte ”，並點選 Target Temperature的 Set，即可輸入所要進行的

實驗溫度。 
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圖 4-55. 高溫實驗之參數設定。 

 

d. 待溫度升至所需溫度且平衡後，可進行所需執行之實驗，其實驗方法可參

照一維實驗方法或二維實驗方法等。 

e. 完成實驗後，慢慢降溫至室溫，待溫度平衡後，將 tube取出，並啟動自動

進樣系統。 

f. 最後建議使用標準品 Lineshape進行 shimming確認。 

※注意事項： 

a. 隨時監控儀器狀況、並注意 shim coil temperature不高於 353K。 

 

圖 4-56. 高溫實驗注意事項(shim coil temperature 不低於 353K)。 

 

b. 降溫或生溫皆須緩慢調整。 

c. Cooling gas 將在 353K由系統自動開啟。 

d. 不建議非上班時間進行此實驗。 
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4-4、 光譜處理及列印輸出： 

4-4-1、 一維光譜處理操作： 

(1) 相位修正模式： 

輸入“ apk ”，進行一維光譜的自動相位校正，或進入主功能表-2(Process)之

adjust Phase，進行手動校正。 

(2) 化學位移校正： 

進入主功能表-2(Process)之 Calib. Axis，並於光譜區上，將紅線移到參考訊號

上，點擊左鍵即會出現一對話框，填入預定義的化學位移。 

 

圖 4-57. 化學位移校正示意圖。 

 

(3) 基線調整： 

輸入“ absn ”，進行一維光譜的基線校正，一般一維圖譜輸入指令後，即可

獲得良好的校正結果。 

(4) 譜峰標定： 

進入主功能表-3(Analyse)之 Pick Peaks，框取欲標定的譜峰，方框內若含譜峰

峰頂，則此譜峰將被標記，可同時框取多個位置進行標示。 
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圖 4-58. 譜峰標定方法。 

 

(5) 積分模式： 

進入主功能表-3(Analyse)之 Integrate，以滑鼠拖曳所選取的積分範圍；當完成

積分後，可將游標紅線移至任一積分區域內點擊滑鼠右鍵，會出現許多選項，

如 Delete Current Integral：刪除此積分區域；Calibrate Current Integral：校正此

積分區域之積分值，輸入此積分區域應有之積分值，則全部積分值會以此值維

標準而重新計算顯示；Eretic：利用 NMR進行樣品絕對定量之技術(附件三)等

等。 
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圖 4-59. 積分模式。 

 

 
圖 4-60. 校正此積分區域之積分值。 

 

(6) 圖譜輸出： 

a. 於該圖譜中，點選 Plot，並於 Layout中選取欲輸出之列印範本檔。 
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圖 4-61. 選取一維光譜欲輸出之列印範本檔。 

 

b. 點擊圖譜，使圖譜周圍出現綠色方框，並藉由左方的功能列，調整圖譜輸出之

需求，如調整圖譜強度、積分線位置、所需呈現數據之顏色、圖譜範圍等，均

可由功能列進行修改。 

 

圖 4-62. 一維圖譜輸出之功能列。 

 

c. 待調整完畢後，點選右上方的輸出，選取儲存位置及輸入檔案名稱後，點擊

OK即可。 

 
圖 4-63. 一維圖譜輸出。 
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圖 4-64. 設定一維圖譜存檔標題及格式。 

 

4-4-2、 二維光譜處理操作： 

(1) 項位修正模式： 

輸入“ apk2d ”，進行二維光譜的自動相位校正，或進入主功能表-2(Process)

之 adjust Phase，進行手動校正，一般會於光譜的右上角及左上角各選一個譜

峰，或在其他位置加選一個譜峰，而在參考譜峰選取時，建議先將光譜進行放

大。在譜峰上按滑鼠右鍵並點選選單中的 Add，以這些譜峰做為項位調整的參

考點，進行橫軸或縱軸項位調整，結束後即完成二維相位調整。 

(2) 座標軸校正： 

輸入“ sr ”，分別填入兩軸的校正值，一般將 SR值設定與一維光譜相同，

即可達成座標軸校正之目的。 

(3) 基線調整： 

輸入“ abs2d ”，即可將兩軸皆進行基線校正。 

(4) 圖譜輸出： 

a. 於該圖譜中，點選 Plot，並於 Layout中選取欲輸出之列印範本檔。 
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圖 4-65. 選取二維光譜欲輸出之列印範本檔。 

 

b. 點擊圖譜，使圖譜周圍出現綠色方框，並藉由左方的功能列，調整圖譜輸

出之需求，如調整圖譜強度、一維圖譜之強度、圖譜範圍等，均可由功能

列進行修改。 

 

圖 4-66. 二維圖譜輸出之功能列。 

 

c. 待調整完畢後，點選右上方的輸出，選取儲存位置及輸入檔案名稱後，點

擊 OK即可。 
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圖 4-67. 二維圖譜輸出。 

 

 

圖 4-68. 設定二維圖譜存檔標題及格式。 
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5. 其他事項 

5-1、 NMR實驗室安全守則： 

    門外通常都會貼有各樣的警告標示，例如配戴心律調整器的人，禁止進入，具有

磁性的金屬工具，還有含有金屬輪子及金屬架的推車也不要進入，而信用卡、磁卡、

學生證、手機、相機等也請放置在遠離 5高斯(GAUSS)線的地方。 

    NMR磁鐵是個超強的超導磁鐵，若身上配戴心律調整器，或體內有植入金屬替代

品，或金屬飾品，都將受到磁鐵的作用或改變原有心跳的節奏，或受到強力的拉扯，

嚴重時影響生命安全，這些都應該避免。 

 

5-2、 AVANCE NEO 500 關機步驟： 

(1) 關機前先確認沒有實驗進行以及沒有 tube在磁鐵裡。 

(2) 於 Topspin 軟體中，至Manage 頁面中的 Spectrometer裡，點選 spectrometer 

power on/off (pdudisp)。 

 
圖 5-1. 啟動關機介面。 

 

(3) 輸入密碼，點選 OK。 

(4) 出現以下視窗，點選 Shutdown。 
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圖 5-2. 於系統介面中按下 Shutdown，進行關機。 

 

(5) 等待“ spectrometer off ”訊息出現，代表關機步驟完成。 

(6) 按下 NMR主機左上方紅色按鈕以關閉主機。 

 



68 
 

圖 5-3. 按下主機左上方紅色按鈕以關閉主機。 

 

(7) 關閉電腦。 

 

5-3、 AVANCE NEO 500 開機步驟： 

(1) 開啟電腦，登入帳號和輸入密碼，直到電腦桌面出現。 

(2) 執行 Topspin 4.1.3軟體。 

(3) 按下 NMR主機左上方的綠色按鈕以開啟 NMR主機電源。 

(4) 於 Topspin 軟體中，至Manage 頁面中的 Spectrometer裡，點選 spectrometer 

power on/off (pdudisp)。 

 

圖 5-4. 啟動開機介面。 

 

(5) 輸入密碼，點選 OK。 

(6) 出現以下視窗，點選 On。待 spectrometer is running訊息出現，代表開機步驟完

成。 
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圖 5-5. 於系統介面中按下 on，進行開機。 

 

(7) 於 Topspin軟體輸入指令“ cf ”，按下 ENTER鍵。 

(8) 輸入密碼，點選 OK。 

(9) 出現以下視窗，確定選取為 at IP 149.236.99.9 後，點選 Next。 
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圖 5-6. 將電腦與主機間做組態重建-1。 

 

(10) 出現以下視窗後，點選 Next。 
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圖 5-7. 將電腦與主機間做組態重建-2。 

 

 

圖 5-8. 將電腦與主機間做組態重建-3。 

 

(11) 出現以下視窗後，點選 Next。 
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圖 5-9. 將電腦與主機間做組態重建-4。 

 

(12) 出現以下視窗後，點選 Next。 
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圖 5-10. 將電腦與主機間做組態重建-5。 

 

(13) 出現以下視窗後，點選 Save & Close。 

 

圖 5-11. 將電腦與主機間做組態重建-6。 

 

(14) 出現以下視窗後，點選 Edprobe並完成相關點選 Save & Close後，點選 Finish，

及完成開機。 
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圖 5-12. 將電腦與主機間做組態重建-7。 

 

5-4、 勻場狀況及校正： 

(1) 快速確認： 

可用標準品 LINESHAPE(1% Chloroform)進行簡單確認。 

方法：將標準品置入磁鐵內，檢測一張氫譜，輸入“ hc ”，其規格應在 7/14

內，半高寬則不大於 0.7Hz。如不符合規格，可輸入“ rsh ” 讀取一個先前儲存

的勻場檔案，或是重新進行校正。 

(2) 自動校正方法： 

利用 auto calibration藉由自動進樣系統設定進行校正，校正內容包含 1H 90o 

pulse、13C 90o pulse、溫度校正、shimming 3D & 1D校正。 

方法：將 auto calibration放在自動進樣器樣品盤之 1號位置，開啟 icon，並開啟自

動進樣系統，系統將在設定的時間進行(校正時間可由系統設定執行周期或時間

等)。 
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圖 5-13. Auto Calibration及校正時間設定方法。 

 

(3) 手動校正方法： 

利用標準品 10% D2O + 90% H2O進行校正。 

方法：將標準品 10% D2O + 90% H2O置入磁鐵內，調整探頭頻率及阻抗、磁場鎖

定後，開始進行校正，執行“ topshim initial ”，待實驗完成後，可藉由標準品

LINESHAPE去確認勻場狀況。 

 

5-5、 超導磁鐵保養： 

    超導磁鐵的線圈置放在低溫液氦中，在裝機時已經充磁完畢，除非有特殊原因或

外力影響，不然在液氦的保存下，磁力永存，意思是不論有無實驗或電力，磁力永遠

存在，因此每個禮拜需將液氮填滿，以防止液氦蒸發過快，約每四個月須與本中心氦

液化系統的李石成先生協助填滿液氦。 

    另外具磁性的金屬工具也不可以帶進 NMR室，沉重的金屬工具會被磁鐵吸引，

強力的撞擊磁鐵將導致磁鐵突然淬磁(Quench)，致使磁鐵消磁受損。 

    而液氦沸點只有 4K，因此磁體一經搖晃可能導致液氦沸騰，沸騰的液氦會導致儀

器頂端的安全閥打開，如果從磁鐵上方逸散出大量如雲狀白煙，請保持平靜並盡速離

開 NMR室。氦氣及氮氣雖然無毒，但大量逸出時，將造成空氣中缺少氧氣，可能導

致腦部缺氧而暈倒，因此必須迅速離開。 

    磁鐵盡量不要碰觸及搖晃，因為磁鐵是靠三個腳柱下的氣墊支撐，搖晃可能會導

致液氦沸騰，淬磁要修復，少則數十萬，多則數百萬，因此除了小心還是要小心。 

      

5-6、 t1雜訊(t1 noise) [7]： 

    當在 2D光譜中當有強大的訊號存在時，於此強大訊號的兩側且平行於 F1維度的

方向上會出現的帶狀雜訊，即為 t1 noise。T1 noise可運用實驗技巧將之抵消或是降

低。 

形成 t1 noise的可能原因如下： 
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(1) 實驗環境的變化，如溫度控制不良、樣品變質等。 

(2) 溶劑氘訊號的靈敏度不足，即在樣品濃度過高等。 

(3) 樣品的旋轉。 

(4) 預先掃描(dummy scans, DS)之次數不足。 

(5) 不準確的脈衝角度或未調整 Tuning 和 Matching 。 

 

5-7、 樣品檢測注意事項： 

(1) 在進行 Lock動作時，發現無法 lock，或 shimming變很差時請檢查： 

a. 是否選擇正確的氘溶劑。 

b. 配製的濃度是否太濃。 

c. 配製的溶劑高度是否太短。 

d. Tube的放置位置是否正確。 

e. 使否有加入氘溶劑。 

f. 樣品使否有順利置入磁鐵內部等。 

(2) 讀取儲存的勻場檔案(rsh)時，請選擇最新之檔案。 

(3) 進行手動模式進樣時，請勿將 Spinner或 tube單獨直接放入磁鐵內。 

(4) 當儀器有樣品時，請勿重覆放入樣品。 

(5) 請勿將有磁性物質(如：磁石、磁鐵…)放入儀器內。 

(6) 重複使用之 tube如有破損、長裂痕或太短時，請勿繼續使用。 

 

5-8、 故障排除： 

當 Topspin軟體、輸出程式或 icon系統發生連線問題、系統出錯、無法執行指令或動

作等，建議可進行以下幾種方式進行排除： 

(1) 輸入“ ii ”，聯繫軟體與硬體的設定。 

(2) 輸入“ cf ”，將電腦與 NMR主機間做組態重建。 

(3) 重新開啟 Topspin軟體： 

a. 將 Topspin軟體、icon等相關軟體關閉。 

b. 進入桌面資料夾 Bruker 4.1.3 Utilities。 

c. 進入資料夾Miscellaneous。 

d. 點選 killtopspin。 

e. 輸入“ y ”，按 Enter。 
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圖 5-14. 故障排除設定。 

 

f. 重開 Topspin軟體即可。 

 

5-9、 實際範例(有機小分子結構分析)： 

    NMR常用於定性分析有機小分子結構，藉由 NMR的一維、二維光譜進行解析，

並依據圖譜訊號，確認結構的正確性。以下利用已知的樣品收集光譜並進行結構分

析，包含一維氫譜、碳譜、DEPT135與二維 COSY、HSQC及 HMBC光譜。 

    範例中測試的樣品為 Ibuprofen，分子式為 C13H18O2，其結構如下並進行簡易的編

號，方便圖譜解析訊號的標示。 

 
圖 5-15. Ibuprofen結構，並大略標示結構相關位置知編號。 

 

    由氫譜(圖 5-16)的化學位移、積分與分裂形式(單重峰、雙重峰…)可推測樣品結

構，在 11.44 ppm左右為-COOH的-OH訊號；在 7.1~7.4 ppm有兩組積分面積分別為 2

的訊號，為對位的苯環訊號；在 5.3 ppm有一組雙重峰積分面積為 2的訊號，其結構

中只有一組 2級碳，因此此組訊號為 3號位置上的氫；在 1.57 ppm有一組雙重峰積分

面積為 3的訊號，其結構中 9號位置為一組 1級碳，其相鄰 8號碳為 3級碳，因此 9

號位置為一組積分為 3且分裂為雙重峰的訊號；在 0.98 ppm有一組雙重峰積分面積為

6的訊號，其結構中 1號位置為兩組 1級碳，其化學環境相似，只會產生一組訊號，

因此此訊號為 1號位置上的氫。 
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圖 5-16. Ibuprofen氫譜。 

 

    接下來依序分析 COSY圖譜、HMBC圖譜及 HSQC圖譜。COSY圖譜主要是觀察

氫原子間之 3JH-H 關係，由氫譜已得知 1號氫、3號氫、9號氫於結構上之位置，在由

已知的部分接續進行分析。由圖譜可得知，9號氫與 8號氫有相對應之關係，因此可

確認 8號氫之位置；而 1號氫與 2號氫有相對應關係，而 2號氫也與 3號氫也有相對

應關係，因此也可確認 2號氫於氫譜之位置。 

 



79 
 

 

圖 5-17. Ibuprofen COSY。 

 

    HMBC為二維異核圖譜，是觀察 H原子及 C原子間之 2JH-C 和 3JH-C 的關係，由

圖譜得知 8號氫與 9號氫對於 10號碳有相對應之關係，因此可分析出結構 8、9、10

號之位置。再藉由下列之 HMBC放大圖分析苯環於圖譜中之相對應位置。 

 

 

圖 5-18. Ibuprofen HMBC。 
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    由放大圖可看出，9號氫對於 7號碳有相對應之關係，而 8號氫對於 6號碳及 7

號碳也有相對應之關係，因此可以確認 6號碳及 7號碳之位置；另一端，3號氫對於 4

號碳及 5號碳也有相對應之關係，因此也可確認 4號碳及 5號碳之位置。 

 

圖 5-19. Ibuprofen HMBC 局部放大圖。 

 

    HMQC也是屬於二維異核圖譜，可得知 H與 C之 1JH-C關係，由圖譜可得知氫與

碳譜之相對應位置，並可將編號標註於氫譜及碳譜中；另外由於 3號碳及 8號碳位置

較相近，可由氫譜得知 3號碳為 2級碳而 8號碳為 3級碳，再由 DEPT135圖譜的結

果，便可分析出 3號碳級 8號碳。 

 

圖 5-20. Ibuprofen DEPT135(圖左)與 HSQC(圖右)。 
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    依序將上述之分析結果標示於氫譜級碳譜。 

 

圖 5-21. Ibuprofen 於氫譜中之相對應位置之編號。 

 

 

圖 5-22. Ibuprofen 於碳譜中之相對應位置之編號。 
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    最後將氫譜級碳譜之分析數據利用文字敘述撰寫出來： 

1H NMR (500 MHz, CDCl3)  0.98(d, J = 7.0 Hz, H-1),  1.57(d, J = 7.7 Hz, H-9),  1.92(q, 

J = 7.0 Hz, H-2),  2.53(d, J = 7.0 Hz, H-3),  3.78(q, J = 7.7 Hz, H-8),  7.18(d,  J= 7.7 

Hz, H-5),  7.31(d, J = 7.7 Hz, H-6), 11.44 (br, OH)。 

13C NMR (125 MHz, CDCl3)  16.0 (C-9), 22.4 (C-1), 30.1 (C-2), 45.0 (C-8), 45.0 (C-3), 

127.3 (C-6), 129.3 (C-5), 136.9 (C-7), 140.8 (C-4), 181.4 (C-10)。 
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6、 附件資料及參考文獻： 

6-1. 附件資料： 

附件一、常用指令[6]： 

abs：同時做基線修正與圖譜積分 

absn：僅做基線修正不做自動積分(1D) 

abs1：進行 F1 軸的基線修正(2D) 

abs2：進行 F2 軸的基線修正(2D) 

abs2D：連續進行 F2 與 F1 軸的基線修正(2D) 

apk：執行自動相位校正的動作 

ased：列出執行實驗時所需的重要參數並允許修改之 

atma：自動對 ATM 探頭進行共振頻率(tuning)及探頭的阻抗(matching)調整 

atmm：手動對 ATM 探頭進行共振頻率(tuning)及探頭的阻抗(matching)調整 

bnmr：開啟 Button NMR 軟體控制視窗 

cf：將電腦與 NMR 主機間做組態重建(需 NMR super user 密碼) 

dpa：顯示已執行過實驗的收訊參數檔內容 

eda：編輯收訊參數檔 

edasp：設定偵測核種與硬體線路的連接方式 

edc：編輯並可開啟一個新的檔案目錄 

edhead：顯示並選擇探頭的資料表 

edlev：編輯等高線圈層數與圈數(2D, 3D) 

 edmac：編輯一個巨集指令 

edp：編輯一個訊號處理參數檔 

edprosol：定義各種不同探頭在不同溶劑下對於各原子核種的脈衝強度與脈衝時間

(需 NMR super user 密碼) 

edte：顯示並可設定控溫器的溫度 

efp：套用 EM 視窗函數並進行傅立葉轉換及相位校正的動作(1D) 

ej：將樣品從磁鐵中取出 

expt：計算目前實驗所需時間 

getprosol：將"edprosol"內所輸入的參數值讀取至目前的收訊參數檔內 

go：將停止的一維實驗予以繼續執行 

gs：開始進行實驗並可調整參數，調整參數後之結果會立即顯示 

ha：顯示各項硬體連結之 IP 位置 

halt：暫停實驗的執行並將目前已收集的訊號儲存於硬碟 

halt+數字：將累積至設定數字掃瞄次數的 FID 內容予以暫停執行並將目前已收集的

訊號儲存於硬碟 

iconnmr：開啟 IconNMR 程式 

iexpno：創造一個新的檔案，其實驗序號(EXPNO)自動加一 

ii：連繫軟體與硬體的設定 
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ij：將樣品放入磁鐵中 

kill：刪除不欲繼續執行的程式 

lock：選擇樣品內氘溶劑的種類並執行氘鎖定 

ns：設定實驗掃瞄的次數 

paropt：對某一實驗參數做漸進式的調整 

pulsecal：進行實驗自動找尋樣品 1H 的 90°脈衝參數 

re：讀取某實驗名稱或 EXPNO 的光譜資料 

rga：自動調整接收器增益值 (receiver gain，RG 值) 

rpar：讀取已儲存的實驗參數設定檔 

rsh：讀取已儲存的勻場檔案(shim file) 

spooler：開啟"Spooler"視窗 

stop：停止實驗的執行但不會將目前已收集的訊號儲存於硬碟 

sym：將具有對稱性的同核 2D 光譜進行對稱化，適用於 magnitude(脈衝程式具"qf"

者)之光譜 

syma：將具有對稱性的同核 2D 光譜進行對稱化，適用於 phase sensitive (脈衝程式

具"ph"或"et"者)之光譜 

topshim：執行 Z 方向自動勻場功能 

topshim 3d：對 X, Y, Z 方向執行自動勻場功能 

tr：將蒐集至目前的 FID 予以存檔 

wobb：進行共振頻率(tuning)及探頭的阻抗(matching)調整 

wpar：儲存實驗參數設定檔 

wsh：將目前的勻場值(shim values)存成一個檔案 

xfb：進行傅立葉轉換(2D) 

zg：進行實驗 

 

附件二、Shigemi tube(微量試管)： 

Shigemi tube 適用於樣品量級少時，尤其是天然物分析。當樣品量較少時，經

一般配置後，往往會經由實驗次數的增加，減少因濃度過低而造成 NMR雜訊比下

降的現象，但這不僅會花費許多實驗時間，也可能會影響 NMR圖譜之判讀及圖譜

品質，因此可藉由減少配置溶劑的使用，搭配 shigemi tube，提升濃度，進而獲得高

品質之圖譜。Shigemi tube因勻場關係，所使用之溶劑需符合特殊玻璃材質，適合

CDCl3之代號為 CMS、CD3OD代號為MMS、D2O代號為 BMS、DMSO-d6代號為

DMS。 
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圖 6-1. Shigemi tube (MMS、BMS、DMS、CMS)。 

 

附件三、ERETIC： 

    數位定量，是利用已知濃度的樣品為標準，利用儀器光譜處理的技術，得知未

知樣品之濃度。濃度單位為 mmole/L，可適用於氫譜、碳譜、氟譜、磷譜等其他異

核圖譜中，另外不用標準品或其他內標準品進行檢量線也可完成實驗。 
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