
VnmrJ 3.1 ソフトウェアによる 
複数個所ホモ – デカップリング

アプリケーションノート

ホモ-デカップリング実験では、非等価核間のスカラー結合を検出し、結合定数の
大きさを測定することができます。この実験は、結合定数測定において 2D COSY 
実験に代わる有効な手段となり、さらに精度を高めることも不可能ではありませ

ん。ほぼすべての NMR アプリケーションで、ホモ-デカップリング実験で得られた
情報を利用できます。特に、分子量が数千未満の化合物を扱う場合には効果が大

きくなります。一般に、サンプル構造が既知の場合は、ホモ-1D デカップリング実
験が最適な選択肢となります。一方、ホモ-2D デカップリング実験は、構造が未知
の化合物に適しています。しかし、スペクトルに多くの分裂シグナルが含まれる化

合物を扱う場合、従来のホモ-デカップリングメソッドは時間がかかり、煩雑になる
ことがあります。この技術概要では、VnmrJ 3.1 ソフトウェア独自の複数個所ホモ-
デカップリング機能を紹介します。この機能を使えば、多くの多重分裂シグナルを

同時に照射することで、いくつかの手順を省き、デカップリングプロセスをスピー

ドアップさせることが可能です。
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複数の多重分裂シグナルを 
同時に照射

VnmrJ3.1 ソフトウェアを使えば、複数
の多重分裂シグナルを単一シグナルと
同じくらい簡単に照射することができ
ます。この機能は、複雑なスペクトル
の分析にきわめて役だちます。フォア
グラウンド採取モードを用いてホモ-デ
カップリング実験をおこなう際には、
分析対象サンプルの 1H スペクトルを
グラフィックウィンドウに表示し、[(H)
HomoDec] プロトコルボタンを選択し
ます (図 1)。これにより、HomoDec 実
験がフォアグラウンドパラメータセッ
トにロードされ、グラフィックウィンド
ウ内のスペクトルが残され、照射する
多重分裂シグナルをグラフィカルに選
択できるようになります。図 2 に示すよ
うに、この選択プロセスは、HomoDec 
Acquire/Default パラメータページと連
動しています。

1 回の実験で複数のスペクトル領域を
同時に照射するためには、デカップリン
グするスペクトル領域を選択するまえ
に、図 2 の [Multifrequency decoupling] 
ボックスにチェックを入れる (選択する) 
必要があります。その後、グラフィック
ウィンドウ内で、照射する分裂シグナル
の左右にカーソルを置き、[Select] ボタ
ンを押します (図 2 の下中央)。1 つの分
裂シグナルを囲むたびに [Select] ボタ
ンを押して、その分裂シグナルを照射
する領域のリストに追加します (領域の
リストをリセットする場合は、[CLEAR] 
ボタンを押して、領域の選択をやり直し
ます)。分析対象となるすべての分裂シ
グナルを選択したら、緑色の [Acquire] 
ボタンをチェックし、測定を開始します。

図 2. フォアグラウンド採取モードの使用時に表示される HomoDec 実験の Acquire/Default パラメー
タページ。[Multifrequency decoupling] が選択 (チェック) されています。上のグラフィック部分では、
プロトンスペクトルの拡大図と、最初に選択された照射領域を囲むカーソルが示されています

図 1. [(H)HomoDec] プロトコルボタンを表示する [Experiment 
Selector] バーティカルパネル
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結論

ホモ-デカップリング実験は豊富な構造
情報を得られますが、従来のメソッドを
用いると実験が煩雑になることがあり
ます。各分裂シグナルを 1 つずつ照射し
たり、単一照射実験を連続しておこなっ
たりする手法は、煩雑なうえに設定に
時間がかかり、データ採取にもきわめ
て長い時間を要します。VnmrJ 3.1 ソフ
トウェアの新しい多波長照射機能を使
えば、1 つの分裂シグナルを照射する
場合と同じくらい簡単に複数の分裂シ
グナルを選択し、同時に照射すること
ができます。きわめて複雑な構造でも、
ユーザーによる操作の時間を大幅に短
縮しながら、より迅速に解析すること
が可能になります。 

きます。下段 (参照) のスペクトルと中
段のスペクトルを比較すると、7.58 ppm 
の三重線が 7.46 ppm の二重線と 7.36 
ppm の三重線に結合しているのがわか
ります。7.36 ppm の三重線は、7.58 ppm 
が照射された時点で二重線として残っ
ていることから、さらに別のプロトンと
結合しています。7.75 ppm の二重線は、
7.58 ppm のシグナルと結合していませ
ん (中段スペクトルで二重線が残ってい
ることから)。上段スペクトルで示すよう
に、7.36 ppm のシグナルと 7.58 ppm の
シグナルを同時に照射すると、7.75 ppm 
の二重線は 7.36 ppm の三重線と結合
し、7.36 ppm の三重線は 7.58 ppm の三
重線と結合し、さらに 7.58 ppm の三重
線は 7.46 ppm の二重線と結合している
ことがわかります。これにより、簡単な
分析だけで、4 つのプロトンの結合順序
が判明します。これらのプロトンは間違
いなく、2-エチル-インダノンの構造 (図 3) 
で示されているオルト置換フェニル環
に適合します。このデータだけでは、鎖
中のどのプロトンがカルボニル炭素に
もっとも近いかまではわかりませんが、
異核多重結合相関 (HMBC) NMR など
の他の実験で決めることができます。

多波長照射による 
複雑な構造の解析

VnmrJ 3.1 ソフトウェアは、単一の多波
長同時照射波形ファイルをその場で自
動的に構築する独自の Pbox アルゴリズ
ムを備えています。これにより、選択し
たすべての分裂シグナルを 1 回の実験
で同時に照射することが可能になりま
す。これには、既存のメソッドと比べて 
2 つの大きな利点があります。1 つ目は、
各分裂シグナルを連続して照射する一
連のスペクトルを採取するよりも、複数
の分裂シグナルを同時に照射する単一
のスペクトルを採取するほうが、時間が
短くて済むという点です。2 つ目は、す
べての分裂シグナルを一度にデカップ
リングすることで、スペクトルが単純に
なるという点です。この 2 つの利点によ
り、分析結果を直接解釈することが可
能になるうえに、連続して採取したスペ
クトルの分析結果を解釈するよりも時
間がかかりません。

図 3 の上段のスペクトルは、分裂シグナ
ルの同時照射を用いた分析結果を示し
ています。サンプルには CDCl3 中の 2-
エチル-インダノンを使用しました。こ
のデータは、次のように簡単に解析で

O
CH2CH3

2-エチル-インダノン

図 3. 2-エチル-インダノン (スペクトルの上に構造を表示) のホモ-デカップリングデータの例。1 回の実験で複数の分裂
シグナルを同時に照射してデータを採取しました。下段のスペクトルは、単純な 1D 1H スペクトルで、芳香族領域の 4 つ
のプロトンのみを表示するように拡大しています。上の 2 つのスペクトルは、どちらも HomoDec 実験により採取された
ものです。
中段スペクトルは 7.58 ppm の分裂シグナルを、上段スペクトルは二種類の分裂シグナル (7.58 ppm と 7.38 ppm) を照射
して得られたスペクトルです
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