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ЯМР-СПЕКТРОСКОПИЯ КАЧЕСТВА ВОДЫ 
ПРИ МНОГОМЕРНОМ ГЕОЭКОЛОГИЧЕСКОМ АНАЛИЗЕ 
ПРИРОДНО-ТЕХНИЧЕСКИХ СИСТЕМ 
С.В. Гаврилов, Б.И. Сарапульцев, В.А. Бочарников 

Представлены оригинальные результаты исследования качества воды с 
применением ЯМР-спектроскопии и методов многомерного анализа унифи­
цированных параметров природно-технических систем на примере контра­
стных по геоэкологическому статусу озер Южного Урала. 

Техногенный фактор в формировании химического состава и биологического разнообразия 
водных экосистем становится по значимости в один ряд с природными геохимическими и биоло­
гическими процессами. Кроме того, не вызывает сомнения, что адекватное решение подобной 
задачи возможно только на основе анализа массива геоэкологических данных по максимально 
доступному количеству унифицированных параметров тестируемых водных экосистем с при­
менением методов многомерной статистики и метода ЯМР-релаксации воды природных водо­
емов [3-5]. 

По данным работы [1] определены принятые в геоэкологии [2] классы качества воды в при­
родно-технических системах (ПТС) (табл. 1). 

Из табл. 1 видно, что согласно классификации качества воды озера Смолино и Первое следу­
ет отнести к водоемам с низким уровнем геоэкологического состояния и умеренным уровнем 
загрязнения, в отличие от озер Увильды, Б. Миассово и Тургояк с высоким геоэкологическим 
статусом и относящихся к классу «чистые». Вдхр. Шершни занимает промежуточное положение. 

При анализе независимой выборки экологических данных об озерах Южного Урала мы 
столкнулись с проблемой отсутствия в официальной отчетной документации (Рабочих докумен­
тах Госкомгидромета) прецизионных методов экспресс-анализа биоорганических соединений в 
водных экосистемах (например, определение БПК5-20 требует от 5 до 20 суток). Наиболее пер­
спективным направлением исследования оказался использованный нами метод ЯМР-
спектроскопии образцов воды ПТС, в частности метод ЯМР-релаксации. 

Время релаксации Т1 позволяет определить, какие изменения произошли с пробой, или чем 
отличается одна проба от другой. Так, химически чистая вода имеет время релаксации 1,501 се­
кунды. На показатель времени релаксации влияют все возможные парамагнетики органической 
природы (органические и биоорганические вещества). 

Из табл. 2 видно, что результаты ЯМР-релаксации позволяют достоверно оценить уровень 
биоорганических соединений в пробах воды каждого из тестируемых ПТС. 

Сигнал ЯМР-релаксации достоверно ниже (р < 0,001) у озер с высоким геоэкологическим 
статусом (оз. Увильды, оз. Тургояк, оз. Б Миассово) по сравнению с объектами, загрязненными в 
результате интенсивного техногенного использования, (оз. Смолино и оз. Первое), а также вдхр. 
Шершни, являющегося источником питьевой воды г. Челябинска. 

224 Вестник ЮУрГУ, № 7, 2006 



Поскольку данные по ЯМР-релаксации биоорганических соединений в ПТС были получены 
впервые, представляло интерес провести корреляционный анализ между этими параметрами и 
унифицированными данными, представленными филиалами Госкомгидромета по Челябинской 
области (табл. 3). 

При анализе табл. 3 четко выделяется отрицательная корреляционная зависимость с концен­
трацией 0 2, а так же положительные корреляционные связи с минерализацией, концентрацией 
сульфат-ионов, бикарбонатов и биологической фитомассой водоемов. Подобные корреляцион­
ные связи однозначно свидетельствуют об адекватности метода ЯМР-релаксации для оценки гео­
экологического статуса озер. 

ЯМР-спектроскопия позволяет оценить содержание биоорганических соединений в природ­
ных водоемах, однако метод имеет существенный недостаток, поскольку нуждается в наличии 
дорогостоящего оборудования и предъявляет исключительно высокие требования к уровню 
профессиональной подготовленности персонала. 

Для объективной оценки контрастных по геоэкологическому статусу ПТС Южного Урала по 
компьютерной программе «Статистика-6.0» были рассчитаны весовые коэффициенты для каждо­
го тестируемого параметра, позволяющие оптимальным образом разделить контрастные группы 
водоемов и количественно оценить многомерную дискриминантную функцию в виде: 
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где - коэффициенты дискриминантной функции, - экспериментальные зна­

чения параметров из табл. 1. Результаты расчетов коэффициентов дискриминантной функции 

представлены в табл. 4. 



Химия 

В случае исследованной нами модели контрастных по геоэкологическому статусу ПТС Юж­
ного Урала получены следующие значения дискриминантной функции: 
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При анализе значений дискриминантной функции видно, что различие между контрастными 
по геоэкологическому статусу ПТС достигают 10-тикратных величин. 

Полученные в настоящей работе результаты многомерного дискриминантного анализа каче­
ства воды с использованием ЯМР-спектроскопии биоорганических соединений открывают прин­
ципиально новые возможности для качественной и количественной оценки ПТС. 


