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VNMRJ2.2C Nuevas posibilidades en el Mercury 400

Eliminacidon de H20 en los espectros de RMN programados de un modo automadtico.

Con el nuevo sistema informatico VNMRJ 2.2C es factible realizar en modo automatico experimentos con
supresion de las sefiales intensas de disolventes, como el agua, DMSO, etc. En el menu de programacion se
disponen dos alternativas: Experimentos con presaturacion (Presat) o bien experimentos con pulsos
selectivos (wet1D)

En la figura-1 les mostramos como es posible obtener unos espectros de protén de una muestra de sacarosa
(8 mg) disuelta en H20/D20, en proporcién 20/80.

data_wet1D_001

H1 / Mercury-400

cd3od / Temp: 25C / N.Reg: miguel
Usuari: servei / Mostra: sacarosa
Nom: MIGUEL FELIZ RODENAS
Data: 22/09/11 / Ope.: M.FELIZ

Espectro-1b

wetlDscout_data_wetlD_001

H1 / Mercury-400

cd3od / Temp: 25C / N.Reg: miguel
Usuari: servei / Mostra: sacarosa
Nom: MIGUEL FELIZ RODENAS
Data: 22/09/11 / Ope.: M.FELIZ
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Figura-1

El espectro 1a se ha adquirido en condiciones estdndar y en él se puede ver que la gran intensidad de la
sefial del agua impide la deteccidn de las sefales de baja intensidad (problema de “dynamic range “). El
espectro 1b se ha adquirido con la secuencia wetlD que permite reducir notablemente la seial del agua. En
este espectro, aun siendo importante la sefial del agua, se puede observar con claridad las sefiales de la
sacarosa, incluso el doblete del protén anomérico préximo al H20.

Sin necesidad de hacer operaciones adicionales, se puede programar un experimento de 2D como el gCOSY.
Los parametros para la supresion de agua los toma del experimento wet realizado previamente, por lo que
Unicamente debe indicarse el nimero de acumulaciones y el de incrementos. En la figura 2 se puede ver el
mapa de correlacidn resultante, en el que la sefial del agua residual no impide establecer las relaciones
entre los protones de la sacarosa.
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data_gCOSY_001 r2.5
H1 / Mercury-400
cd3od / Temp: 25C / N.Reg: miguel
Usuari: servei / Mostra: sacarosa
Nom: MIGUEL FELIZ RODENAS F3.0
Data: 22/09/11 / Ope.: M.FELIZ
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El tiempo de los dos experimentos ha sido aproximadamente unos 15 minutos. El proceso de programacion
es rapido y sencillo. Los pasos clave son:

Seleccion de la pestaiia del experimento wet1D
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Ajuste de condiciones del wet: doble click en el exp programado, parte izquierda de la pantalla.
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Seleccion del disolvente a eliminar (en este caso D20/H20)
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More Options: PlotProcidy page

- tallest peaks

Reajuste de las acumulaciones en caso necesario, comprobacion tiempo del experimento y finalizar salvando

las condiciones.

El experimento COSY se programa del modo habitual, no
siendo necesario modificar las condiciones de la

supresion del agua u otro disolvente.
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Autoprocessing:
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