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Neue NMR-Methode ermaglicht Beobachtung chemischer Reaktionen in
Metallbehiltnissen

Untersuchung von heterogenen Proben in Metallcontainern mithilfe von Null- bis
Ultraniedrigfeld-NMR-Spektroskopie

Die Kernspinresonanz bildet die Grundlage fiir zahlreiche Untersuchungsmoglichkeiten: So gehort die
Kernspinresonanzspektroskopie in der Chemie zu einer Standardmethode der Analytik; in der Medizin ist die
Magnetresonanztomographie (MRT) ein weitverbreitetes bildgebendes Verfahren. Wissenschaftler der Johannes
Gutenberg-Universitat Mainz (JGU) und des Helmholtz-Instituts Mainz (HIM) haben in Zusammenarbeit mit
Gastwissenschaftlern aus Nowosibirsk in Russland nun ein neues Verfahren entwickelt, um chemische Reaktionen zu
beobachten. Sie setzen dabei die NMR-Spektroskopie — NMR ist kurz fiir Nuclear Magnetic Resonance - ein, allerdings
eher unkonventionell, ndmlich mit einem duRerst schwachen Magnetfeld. "Das Verfahren bietet gleich zwei Vorteile:
Zum einen kdnnen wir Proben in Metallbehiltnissen untersuchen, zum anderen Proben aus verschiedenartigen
Bestandteilen", sagt Prof. Dr. Dmitry Budker, der Leiter der Mainzer Gruppe. "Wir denken, dass die Ergebnisse fiir die
praktische Anwendung von groltem Nutzen sein konnten."

Die NMR-Spektroskopie dient in der Chemie als Untersuchungstechnik, um die Zusammensetzung von Stoffen zu
analysieren und Strukturen aufzukldren. Ein wichtiges Werkzeug ist die Hochfeld-NMR, die eine zerstorungsfreie
Untersuchung von Proben ermdglicht. Allerdings knnen mit dieser Methode keine chemischen Reaktionen in
Metallbehiltern beobachtet werden, weil das Metall die relativ hohen Frequenzen abschirmt. Typischerweise bestehen
NMR-Probencontainer daher aus Glas, Quarz, Plastik oder Keramik. AuRerdem fallen die Ergebnisse bei heterogenen
Proben aus verschiedenen Bestandteilen schlechter aus. Etwas fortschrittlichere Ansidtze haben oft den Nachteil, dass
sie keine Im-Betrieb-Analyse erlauben.

Null- bis Ultraniedrigfeld-Magnetresonanz als Alternative vorgeschlagen

Die Gruppe um Prof. Dr. Dmitry Budker hat als Alternative den Einsatz von Null- bis Ultraniedrigfeld-Magnetresonanz,
kurz ZULF-NMR, vorgeschlagen. Weil kein starkes externes Magnetfeld vorhanden ist, kommt es hier auch zu keiner
Abschirmung durch den Metallcontainer. Die Versuche erfolgten in einem Titan-Réhrchen und zum Vergleich in einem
herkommlichen NMR-R6hrchen aus Glas. Dabei wurde jeweils Parawasserstoff durch eine Fliissigkeit geleitet, sodass
eine Reaktion der Molekiile mit dem Wasserstoff stattfindet.

Die Ergebnisse zeigen, dass sich die Reaktion in dem Titan-Réhrchen mithilfe der ZULF-NMR gut verfolgen lasst. Zu
sehen ist, wie schnell die Reaktion stattfindet, in welchen Schritten sie erfolgt und an welchem Punkt des Prozesses sie
sich befindet — alles noch wihrend die Reaktion abliuft. "Wir rechnen damit, dass die ZULF-NMR auf dem Gebiet der
Katalyse fiir operando und in situ Reaktionsmonitoring zur Anwendung kommt, ebenso wie zur Untersuchung der
Mechanismen chemischer Reaktionen unter realistischen Bedingungen", schreiben die Forschenden in einem Beitrag fiir
die renommierte Fachzeitschrift Angewandte Chemie International Edition. An der Arbeit waren auch drei
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Wissenschaftler des International Tomography Center in Nowosibirsk beteiligt: Prof. Dr. Igor V. Koptyug, der als
Gastwissenschaftler das HIM in Mainz besuchte, Dudari B. Burueva, als Doktorandin von Koptyug ebenfalls zu Besuch
in Mainz und Erstautorin der jetzt veroffentlichten Studie, sowie Dr. Kirill V. Kovtunov. "Unser Kollege Kirill Kovtunov
verstarb leider wihrend der Erstellung des Manuskripts fiir diese Veroffentlichung. Seine Beitrdge waren fiir uns von
wichtiger Bedeutung", merkt Prof. Dr. Dmitry Budker an. Vonseiten des HIM und der JGU hat an dem Forschungsprojekt
eine Gruppe junger Wissenschaftler mitgearbeitet: Dr. James Eills und Dr. John W. Blanchard sowie die Doktoranden
Antoine Garcon und Roman Picazo Frutos.

Bildmaterial:

https://download.uni-mainz.de/presse/o8_physik_quantum_nmr_metallcontainer.jpg

Beobachtung der chemischen Reaktion mittels Nullfeld-Kernspinresonanz (NMR): Eine sequenzielle
Hydrierungsreaktion (A->B->C) wird in einem Metallreaktor initiiert, der in ein magnetisch abgeschirmtes Gehduse
eingesetzt ist. Das NMR-Spektrum der heterogenen (Gas/fliissig) Reaktion wird mit einem neben dem Reaktor
befindlichen Atommagnetometer aufgezeichnet. Die Analyse der im Verlauf der Reaktion aufgenommenen Spektren
zeigt die sich dndernden Konzentrationen der Verbindungen B und C.

Abb./®: John W. Blanchard

Weiterfiihrende Links:

https://budker.uni-mainz.de/ — Arbeitsgruppe Dmitry Budker an der JGU

https://www.hi-mainz.de/ — Helmholtz-Institut Mainz
https://www.hi-mainz.de/news-events/detail/news/him-welcomes-visiting-scientist-prof-igor-koptyug/ — Prof. Dr.
Igor V. Koptyug am HIM

http://www.tomo.nsc.ru/en/structure/lab/lmrm/ — Laboratory of Magnetic Resonance Microtomography am
International Tomography Center in Novosibirsk, Russland

Lesen Sie mehr:

https://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/11444_DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Gilad Perez kommt mit Friedrich
Wilhelm Bessel-Forschungspreis an die Johannes Gutenberg-Universitdt Mainz" (28.05.2020)
https://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/11370.DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Zustand von
Lithium-Ionen-Akkus kann mit einfacher Methode gemessen werden" (07.05.2020)
https://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/10255_.DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Weiteres Puzzleteil auf der Suche
nach Dunkler Materie hinzugefiigt" (29.10.2019)

https://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/9704_.DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Casium-Dampf hilft bei der Suche
nach Dunkler Materie" (07.10.2019)

https://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/8949_ DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Der Dunklen Materie auf der
Spur" (26.06.2019)

http://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/7645_DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Rotationsdynamik von Galaxien:
Physiker analysieren Einfluss der Photonenmasse" (07.02.2019)
http://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/6963_DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Meilenstein bei der Erforschung
der atomaren Paritatsverletzung erreicht" (07.11.2018)

http://www.uni-mainz.de/presse/aktuell/6769_DEU_HTML.php — Pressemitteilung "Erdmagnetfeld in etwa g0
Kilometer Hohe mithilfe von kiinstlichen Sternen vermessen" (25.10.2018)
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