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核磁共振中脉冲梯度场扩散序谱技术（Diffusion Ordered Spectroscopy，DOSY）

是一种基于分子平移运动的分析方法，它借助脉冲梯度场编码技术，在分子的扩

散运动与梯度场强度之间构建起空间和逻辑上的线性关联，最终得到化学位移与

扩散系数相关的伪二维谱[1-2]。由于该技术能够依据分子自扩散速率的差异实现

组分分离，所以常被生动地称作核磁共振领域中的色谱技术。

DOSY技术是研究分子运动和大小的一种强大方法，凭借其独有的技术原理

优势，在化学及材料相关领域发挥着重要的作用。化学所是国内最早构建并运用

该方法的先锋之一，在实践中具有非常丰富的经验。针对多样化实际体系，基于

600 兆谱仪的硬件条件，构筑了一套完善的扩散技术体系，为所内外诸多科学问

题的解决提供了关键的数据，引领了不同科研方向动态机制的研究。

在进行 DOSY实验时，分子的自扩散运动与梯度场强度 g存在明确的对应关

系：
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上述公式 1中，I代表施加梯度脉冲后测得的信号强度，I₀ 表示未施加梯度

场脉冲时的信号强度，D为分子的自扩散系数，γ是所观测原子核的磁旋比，g

是梯度场强度，δ是梯度场脉冲宽度，Δ则是一对梯度场脉冲之间的间隔时间，即

扩散时间 。

依据 Stokes - Einstein方程，自扩散系数可以用以下公式 2描述：
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其中，kb是玻尔兹曼常数，T为温度，η为液体粘度，rs为分子动力学半径。

由此可知，自扩散系数的大小取决于分子的尺寸、形状以及外部相互作用。基于

这些影响因素，扩散技术得到广泛的应用，涵盖了氢键相互作用、主客体配合物、

超分子组装、分子聚集以及混合物分离等多个研究领域。下面将分享几种具有代

表性的应用案例。

一、质子 DOSY技术的典型案例



质子作为灵敏度最高的磁性原子核，是 DOSY技术早期主要聚焦的中心，它

用来测定分子的扩散系数 D。借助扩散系数 D 的差异，可有效判断反应进程、

甄别杂质信号以及区分混合组分。

1、一维扩散编辑谱精准捕获混合物中微量高分子信号

在王春儒课题组的富勒烯水凝胶检测中，常规的氢谱里聚合物特征峰与水峰

完全重叠，但是我们可以利用重叠部分来自不同大小的分子，通过二维扩散序谱

技术衍生出一维编辑技术，依据扩散速率(分子大小)的不同，最终实现了混合物

中组分在一维谱图上的筛选与提取。它的优点在于分离不同分子完全重叠的谱峰，

这样方便归属和指认。

图 1、 富勒烯水凝胶样品的一维扩散编辑谱图。

2、精准表征低浓度的超分子聚合行为

在清华大学张希组极低浓度超分子聚合行为（水溶液，低于 mol）研究中，

通过 DOSY 技术，证实了超分子聚合物的形成，并对其聚合效率进行了评估。

依据扩散系数的大小，与超分子聚合物的尺寸（聚合度 DP）进行了定量对比，

有力证实了超分子聚合机理，率先将 DOSY 技术成功应用于可控分子组装、构

筑超分子聚合物体系领域[3]。



图 2、 超分子聚合图示，单体 DNDAB 和 CB[8]的一维 DOSY谱以及模型分子 N和参比单

体 DNPDN的扩散系数。

3、准确测定聚合物分子量

在王树课题组开展的创新聚合方法合成高分子量聚合物的研究中，通过

DOSY技术成功获得了聚合物的高分子量，与 GPC的数据高度吻合。该方法利

用 DOSY技术测量不同聚合度高分子的扩散系数，建立其扩散系数与分子量Mw

的工作曲线。测量未知物的扩散系数 D即可在工作曲线上判读未知物的分子量[4]。

图 3、分离的聚M1 和一系列已知分子量的聚乙二醇的扩散核磁谱图。

二、杂核 DOSY技术的典型案例

在实验中发现，当研究体系涉及无机成分，或者氢谱中存在难以分辨的谱峰

重叠情况时，1H-DOSY 技术无法满足分析的需要。为此，我们在 600兆谱仪上

成功构建了杂核 DOSY方法，并获得了广泛应用及认可，该方法可与 1H DOSY

技术互为补充，极大地拓展了核磁的应用体系范围。

1、13C DOSY技术解决离子液体表征难题



在刘志敏课题组开展的一种可捕获并存储碘的咪唑盐离子液体研究中，碘

取代形成三碘咪唑后，难以确定碘取代的可行性以及取代位点。为此，充分发挥

碳谱高分辨的优势，通过 13C-DOSY技术，成功解决了咪唑盐离子液体体系碘取

代位点个数及取代比例的难题[5]，并将其应用到了更多的实际体系。

图 4、咪唑盐离子液体的 13C-扩散谱图。

2、7Li DOSY技术测定电解质中锂离子迁移率

兰州化学物理研究所阎兴斌课题组将 LiTFSI 盐溶解于水/乙腈混合溶剂，制

备了“acetonitrile/water in salt”混合电解液。化学所核磁组运用（DOSY）技术精

确测定了电解质中锂离子和 TFSI 阴离子的扩散速率，进而成功计算出锂离子的

迁移数，为新型电解质的性能优势提供了关键的数据支持[6]。



图 5、 新型电解液的 7Li扩散谱图。

三、高梯度 DOSY技术的创新应用

此外，在高粘度体系（凝胶体系、催化体系等）及快速弛豫原子核（弛豫时

间短）的扩散系数测定方面，传统核磁技术的应用受到了极大地限制。为此，我

们从扩散原理出发，通过引入先进硬件设备并深入探索实验方法，发展了高梯度

扩散技术，成功实现了对 10-15 m2 /s量级扩散系数的测定，同时克服了快速弛豫

带来的测试难点，该技术也在多个领域获得了成功应用。

1、1H DOSY表征聚合物膜质子的转移路径

在固态膜上的质子的扩散检测对于理解众多物理化学过程具有关键意义，但

由于质子 FID 信号持续时间极为短暂，按照常规扩散实验参数的设置，远远超

出了仪器的检测范围，核磁组通过高梯度扩散核磁技术运用，满足了此类核的检

测需求，并成功应用到刘志敏老师组聚合物膜上质子氢扩散系数的检测中，获得

FID 为几毫秒量级质子的扩散速度，为验证质子转子路径提供证据。

图 6、聚合物膜质子的高梯度扩散谱图。

2、杂核高梯度扩散表征固体电解质离子迁移率

研究人员开发了一种双极性聚合物保护层，目标是实现电解质中无枝晶/耐腐

蚀锂金属阳极。为表征其性能，核磁组运用杂核高梯度扩散序谱技术进行固态电

解质中离子扩散系数的检测，通过测量不同核（19F 和 7Li）的扩散率获得了不

同离子的迁移率。快速、精确的确定了锂离子的迁移数，为离子-偶极相互作用

对电解质配位的影响机理提供了直接证据[7]。



图 7、 高梯度扩散测定电解液 7Li+转移数及 19F扩散谱图。

随着化学所扩散核磁测试技术的持续发展和完善，我们认识到该技术蕴含着

更广阔的应用潜力和前景。我们期待与更多课题组进行深入的交流与合作，将这

一技术手段更有效地融入课题组的科研工作，在促进关键课题的突破和进展方面

提供助力。
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