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ＮＭＲ実験の計算例

　この図は、ｚ方向に与えた磁場Ｂ0中にあるスピン1/2の単一核（水素核）の磁化ベクトルを
示している。 この磁化ベクトルに400yパルスを与えたのち、この磁化ベクトルのx、y、z方向の
成分は各 ど々のような値になるかを答えなさい。ここで、 400yパルスのハミルトニアンH(t)は
H(t)＝αIy（ α＝400 )と表される。

計算の仕方

あるハミルトニアンHの下で、スピンの密度行列の時間発展は(1)式で記述される。

　　　　　　　　　　　　ρ(t) = e -iH(t)ρ0 e iH(t)　　　　　　　　　　　　　  (1)

ここで、H(t) = αIy（α＝400）。また Ix、Iy、Iz としてパウリのスピン行列を使う。

e-iαIyは以下のように展開できる。

　　　e-iαIy = E  +  (-1)(i αIy)  +  (-1)2    (i αIy)2 + (-1)3    (i αIy)3 + ・・・　　(2)
 ここで、
　　　　Iy2n (n=0,1,2,..)  =                    =        

　　　　Iy2n+1(n=0,1,2,..)=                    =         x 2 x Iy 

(2)式を整理すると、　e-iαIy =  Σ (-1)n　　　Iy2n  -  i Σ (-1)n　　　　 Iy2n+1
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同様にして、

　　　　　　　　　　　e iαIy ＝                                                         注．e-iαIy・e iαIy＝１

ｚ方向に与えた磁場Ｂ0中にあるスピン1/2の単一核（水素核）の磁化ベクトルはスピン行列σz

で表される、すなわち ρ0 = 　　　。これらを使って(1)を計算すると次の結果を得る。
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