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Resumen

El presente estudio aborda el disefio y simulacion del prototipo de un espectrometro de
Resonancia Magnética Nuclear de campo bajo, basado en un arreglo Halbach modular de
imanes permanentes, con el objeto de disefiar un equipo de bajo costo y alta homogeneidad
de campo para uso docente e investigativo en el Tecnoldégico de Costa Rica. En la fase inicial,
se evaluaron seis configuraciones geométrico-magnéticas mediante simulaciones estacionarias
en COMSOL Multiphysics, variando el nimero de anillos y tipos de iman de materiales N52 y
N55, con un porcentaje de inhomogeneidad de campo de 1,14%. El disefio de seis anillos con
imanes N55 logré un campo central de 0,305 T, se opta por utilizar este arreglo de imanes. El
espectrometro se moduld incorporando una sonda RLC en serie con las siguientes propiedades:
1 uH, 8,16 Q, 150,15 pF, asi como con un preamplificador SR560 y un amplificador RF
BT00250-AlphaA. La simulacion de excitacion del pulso de 90° y la generacion de senales FID
permitieron validar un pico de pulso de 59 uT y una amplitud en el FID experimental de 30 000
a.u. El analisis espectral reveld claramente el doblete caracteristico del sistema XA, centrado
en la frecuencia de Larmor de 12,986 MHz, confirmando la resolucion espectral prevista. La
congruencia entre los resultados tedricos y experimentales demuestra la robustez del disefio
y su idoneidad para aplicaciones de RMN de campo bajo, ofreciendo una plataforma fiable y
econdmica para futuros estudios y ensefianza.
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Abstract

This study addresses the design and simulation of a low-field Nuclear Magnetic Resonance
spectrometer prototype based on a modular Halbach array of permanent magnets. The objective
was to develop a low-cost system with high magnetic-field homogeneity for teaching and research
purposes at the Costa Rica Institute of Technology. In the initial phase, six geometric-magnetic
configurations were evaluated through stationary simulations in COMSOL Multiphysics, varying
the number of rings and magnet grades (N52 and N55), achieving a field inhomogeneity of
1,14%. The configuration consisting of six N55 magnet rings produced a central field of 0,305
T, this is the array used. The spectrometer was modeled by incorporating a series RLC probe
with the following properties: 1 uH, 8,16 Q, and 150,15 pF, as well as an SR560 preamplifier and
a BT00250-AlphaA RF amplifier. The simulation of the 90° excitation pulse and the generation
of free induction decay (FID) signals validated a pulse peak of 59 pT and an experimental FID
amplitude of 30,000 a.u. Spectral analysis clearly revealed the characteristic doublet of the XA;
spin system centered at the Larmor frequency of 12,986 MHz, confirming the expected spectral
resolution. The strong agreement between theoretical and experimental results demonstrates
the robustness of the design and its suitability for low-field NMR applications, providing a reliable
and cost-effective platform for future research and teaching activities.
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Introducciéon

La espectroscopia por Resonancia Magnética Nuclear (RMN) es una técnica altamente utilizada
por las ciencias quimicas. Esta permite analizar una sustancia sin destruirla o modificar
guimicamente su entorno, haciendo uso de una propiedad intrinseca de la materia llamada
espin. Esta caracteristica dota a la técnica de gran viabilidad para el estudio de componentes
y ambientes quimicos variados [1].

Con mas de setenta afnos en su haber [1], la investigacion enfocada en la misma ha permitido el
desarrollo tecnologias de gran importancia para el mundo actual. Entre sus usos, se encuentra el
analisis de polimeros [2], estudio de combustibles fésiles y aditivos [3], deteccion de impurezas
[4], monitoreo del traslado de fluidos multifase [5] e incluso observacion y caracterizacion de
reacciones quimicas [6].

Uno de los principales elementos de un espectroscopio por RMN es el iman, fuente del campo
magnético externo que da origen a la precesion de los espines. Existen varios arreglos que
varian la intensidad del campo magnético con el fin de realizar anélisis mas amplios [7][8];
debido a que la resolucion del dispositivo depende de la intensidad del campo generado.
Algunos sistemas emplean electroimanes, los cuales suelen presentar costos elevados vy
requieren mecanismos de refrigeracion continua para evitar el sobrecalentamiento y mantener
la estabilidad del campo magnético. La implementacion de estos sistemas de refrigeracion
representa una de las principales dificultades técnicas, no obstante, los electroimanes pueden
generar campos magnéticos de mayor intensidad y con un control mas preciso, lo que favorece
la obtencion de resultados de mayor calidad [9],[10],[11]. Por otro lado, existen arreglos que
utilizan imanes permanentes, los cuales pueden ser manufacturados a partir de materiales con
distintas capacidades de magnetizacion [12]. El arreglo que corresponde a este articulo entra
en la categoria de imanes permanentes.

Los estudios y aplicaciones en RMN varian dependiendo de la magnitud del campo magnético
aplicado. En la actualidad pueden definirse claramente dos grandes regimenes: campo alto y
campo bajo, no obstante, en los ultimos afios el campo ultra bajo y campo cero han alcanzado
cierta popularidad [13][14]. Los dispositivos de campo alto se consideran como tal cuando
superan valores de campo magnético de 1,5 T [15], con los cuales se pueden observar nicleos
como hidrégeno, carbono, fluor y fésforo. Campos magnéticos mas altos se pueden considerar
de tipo ultra alto e incrementan el rango de nucleos a estudiar [16].

En este articulo se hace especial énfasis en la RMN de campo bajo. Aunque este término
suele referirse a campos magnéticos inferiores a 1 T [17], para efectos de esta investigacion
se consideraran campos comprendidos entre 0,1 Ty 1 T. Los equipos de RMN de campo bajo
presentan diversas ventajas, entre ellas la versatilidad de disefio, ya que pueden ser compactos
e incluso portatiles [18],[19]. Asimismo, permiten el uso de imanes permanentes, lo que reduce
significativamente su costo al eliminar la necesidad de materiales superconductores y complejos
sistemas de enfriamiento. Ademas, la homogeneidad del campo magnético, entendida como el
grado de uniformidad espacial del campo dentro del volumen de interés, resulta mas sencilla
de alcanzar y mantener que en equipos de mayor campo, gracias a la implementacion de
diferentes configuraciones de arreglos de imanes.

Un arreglo que se considera eficaz, y es de los principales elementos de este articulo, es el
arreglo de Halbach [20]. Dicho arreglo consiste en una configuracion de imanes permanentes
individuales orientados de forma que el campo magnético se maximiza en el centro y se
minimiza en el exterior. Esta configuracion mantiene el campo magnético estable en el centro,
detalle de gran importancia para la correcta lectura de sefiales RMN.
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En el contexto del estudio de los bloques del Halbach un factor de suma importancia es la
homogeneidad del campo, ya que esta influye en el desplazamiento quimico observado en los
espectros finales. La correcta caracterizacion del campo magnético experimental propuesta,
resulta vital para el disefio geométrico de los imanes y es necesaria para definir los posibles
experimentos a realizar [20],[21].

Costa Rica cuenta, a la fecha, con tres equipos de RMN: dos equipos de campo alto, uno de 400
MHz en la Escuela de Quimica de la Universidad de Costa Rica y uno de 600 MHz en el Centro
de Investigacion en Productos Naturales (CIPRONA) de la misma universidad [22], asi como un
unico equipo de campo bajo de 60 MHz en La Escuela de Quimica del Tecnolégico de Costa
Rica[23]. Todos ellos fabricados en el extranjero. Estos equipos se utilizan principalmente para la
elucidacion y caracterizacion estructural de moléculas organicas simples y complejas, asi como
de herramienta docente en cursos de Quimica Organica y Fisica. Es importante mencionar que,
a lo largo de los ultimos 50 afos, en Costa Rica se han adquirido varios dispositivos de RMN
tanto de campo bajo como de campo alto [7], lo que demuestra la importancia y necesidad de
la técnica para la investigacion, el desarrollo y la innovacion del pais.

A pesar de lo anterior, la investigacion enfocada al desarrollo local de equipos de RMN de
campo bajo es practicamente inexistente. Gracias a laimplementacion de cursos especializados
en RMN dentro de las universidades publicas nacionales, se ha logrado que estudiantes de
carreras como Ingenieria Fisica conozcan fundamentos tedricos para el desarrollo de nuevos
equipos de RMN en el pais. El objetivo del presente articulo es proponer el disefio y simulacion
del prototipo de un equipo de RMN de bajo costo en el régimen de campo bajo, basado en
un arreglo de Halbach modular de imanes permanentes para su uso en la investigacion y la
docencia dentro del Tecnolégico de Costa Rica.

Materiales y métodos

El proceso metodoldgico se dividié en dos grandes fases: i. disefio, simulacion y caracterizacion
del sisterna magnético y ii. modelado del comportamiento del sistema de deteccidon y adquisicion
de sefal.

En la primera etapa, se defini¢ la geometria del sistema de imanes con base en un arreglo tipo
Halbach. Para esto se propusieron tres disefios modulares del arreglo Halbach, posteriormente
se profundizara en ellos. Para cada disefio, se consideraron dos tipos de imanes permanentes
de neodimio-hierro-boro: N52 y N55 (vide infra), dando un total de seis configuraciones
geométrico-magnéticas a evaluar. Cada configuracion fue simulada utilizando el software
COMSOL Multiphysics (version 6.2), mediante un estudio estacionario de campos magnéticos.
Las simulaciones permitieron determinar la magnitud y distribucion espacial del campo
magnético generado por cada disefio. Asi mismo, se pudo verificar su homogeneidad dentro
del volumen de interés de 1 mm?, correspondiente a la region donde, tedricamente, se ubicaria
la muestra durante la medicién mediante la sonda de RMN [20],[21].

De manera paralela, se realizdé la cotizacion de los materiales necesarios para cada
configuracion, considerando tanto el tipo como la cantidad y dimensiones de los imanes
requeridos. A partir de esta informacioén, se construyd una relaciéon campo magnético/costo
para cada disefio, permitiendo seleccionar la opcién mas eficiente en términos de desempefio
técnico y viabilidad econdmica.

Una vez elegido el disefio 6ptimo del arreglo magnético, tomando en cuenta la homogeneidad
y la intensidad de campo en teslas, se procedid al modelado del sistema de deteccion vy
adquisicion de sefal. Esta segunda fase se realizé en el entorno MATLAB Simulink (version
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R2024b), donde se construyd un modelo funcional del espectrometro de RMN. También se
simularon los resultados del espectro tomando en cuenta las variaciones del campo magnético
para ver su efecto en el desplazamiento quimico.

El sistema simulado incluye una sonda, la cual es representada como un circuito RLC serie,
con parametros de inductancia de 1 mH, resistencia de 8,16 Q) y capacitancia de 150,15 pF,
sintonizado a la frecuencia de Larmor calculada para el sistema acoplado tipo XA,. En este
sistema, X representa un nucleo de carbono-13 y A un protén acoplado a este. Ademas, se
integraron al modelo componentes electronicos externos: un preamplificador de radiofrecuencia
modelo BT00250-AlphaA RF y un amplificador de sefial modelo SR560.

El espectro de respuesta se obtuvo a partir de la simulacion de la excitacion por un pulso de 90
grados y la posterior adquisicion de la sefial de induccion libre (FID, por sus siglas en inglés).
Se generd tanto una sefial tedrica ideal como una version experimental sintética, agregando
funciones de ruido basado en la homogeneidad del campo al modelo para simular condiciones
reales de adquisicion. Finalmente, las sefiales obtenidas fueron transformadas al dominio de la
frecuencia mediante una Transformada Rapida de Fourier (FFT por sus siglas en ingles) para su
analisis espectral (ahorra costo computacional frente a la transformada convencional).

Arreglo de Halbach

El Arreglo de Halbach, también conocido como Matriz de Halbach, es un arreglo de imanes
permanentes capaces de potenciar el campo magnético en una direccion y, al mismo tiempo,
eliminar la interferencia del campo en direccion opuesta. Existen diferentes configuraciones
dependiendo el tipo de uso, con una gran variabilidad de geometrias en las tres dimensiones
[23]. Sin embargo, para el caso bajo estudio, es de interés la configuracion cilindrica por su
facil manufactura y disefio modular, ademas de que la maxima eficiencia se alcanza cuando la
razon entre el radio interno r, y el radio externo r, es r/r, = 0,451 [21]. El esquema se presenta
en la Figura 1.

Figura 1. Arreglo de Halbach tedrico, en configuracion cilindrica, vista isométrica y
direccion del campo magnético generado en cada anillo, basado en [21].

Una de las aplicaciones potenciales del arreglo de Halbach cilindrico es su uso en sistemas
de RMN, gracias a su capacidad para generar campos magnéticos intensos y homogéneos en
una direccion especifica. Para facilitar su construccion y reducir los costos, se han propuesto
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disefios modulares que emplean imanes permanentes de forma cubica dispuestos de manera
que simulan el efecto de un anillo Halbach continuo [24]. Esta aproximaciéon permite segmentar
el disefio en mdédulos ensamblables que replican la distribucion ideal del campo, manteniendo
una buena homogeneidad sin requerir componentes curvos o manufactura especializada. El
disefio modular propuesto se muestra en la Figura 2.

Figura 2. Seccion transversal del arreglo cilindrico de Halbach, en vista superior, con 16
imanes y su respectiva direccion del campo magnético. Adaptado de [25].

A pesar de la formacién de campos magnéticos en magnitudes del orden de los militeslas, las
aplicaciones de la RMN de campo bajo se han impulsado en los ultimos afios por la facilidad
de manufactura y bajo costo [17],[18],[19],[20]. Se han logrado generar sefiales de RMN en
dispositivos de caracteristicas similares [18]. No obstante, es resaltable que para obtener
mejores resultados es recomendable un proceso de prepolarizacion o hiperpolarizacion.

Simulacién de imanes

Se realiz6 una validacién numérica del campo magnético generado por un arreglo de Halbach
compuesto por imanes permanentes. El objetivo fue analizar tanto la magnitud como la direccion
del campo en una configuracion representativa del sistema experimental. Para ello, se simuld
la distribucion espacial de la intensidad del campo magnético, expresada en mT, en distintos
puntos dentro y alrededor del arreglo.

En cuanto a la estructura individual de cada anillo, se disefid una disposicion especifica de
imanes orientados estratégicamente para garantizar el comportamiento caracteristico de un
arreglo de Halbach. En cada anillo se colocaron 16 imanes permanentes de forma prismatica,
con caras cuadradas de 50 mm de lado, dispuestos segun el patrén de orientacion mostrado
en la Figura 2. El disefio geomeétrico adoptado incluye un radio interno de r, = 140 mm y un radio
externo de r, = 190 mm, lo que da como resultado una razon r/r, = 0,7368. Aungue este valor no
corresponde con el 6ptimo tedrico para la maxima intensidad de campo magnético, se eligio ya
que representa la mejor solucion considerando las restricciones fisicas del sistema, tales como
el tamafo de los imanes y el espacio disponible para su disposicion.

A partir de esta configuracion base, se realizd una exploracion paramétrica variando tanto
el numero total de anillos N, como la altura h de los imanes, con el propdsito de optimizar la
intensidad y homogeneidad del campo magnético generado en el volumen de interés. Esta
configuracion se observa en la Figura 3.
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Figura 3. Disefio de anillos de imanes en arreglo de Halbach, en vista frontal con
dimensiones aplicadas y punto P de mayor magnitud del campo magnético.

Para la simulacion del arreglo de Halbach, se plantearon tres disefios distintos, los cuales se
diferenciaron por la cantidad de anillos utilizados y la altura de los imanes que los conforman.
La eleccion de estas configuraciones responde a criterios de simplicidad constructiva, ya
gue los imanes requeridos son de geometria simple y facil manufactura. Las configuraciones
consideradas fueron: (1) un unico anillo conformado por imanes de 200 mm de altura; (2) un
conjunto de dos anillos, cada uno con imanes de 150 mm de altura; y (3) un conjunto de seis
anillos, compuestos por imanes cubicos de 50 mm de altura.

Para cada una de las configuraciones, la evaluacion de la magnitud del campo magnético se
llevd a cabo en el punto central P del eje axial del conjunto, es decir, en el plano ubicado a una
altura H, definida como:

N-h
H=—

(1)

El punto P se encuentra en r = 0 mm, es decir, en el centro del arreglo en coordenadas
cilindricas. La elecciéon de este punto de medicion se fundamenta en que, desde el punto de
vista tedrico [24], alli se espera la mayor intensidad de campo magnético y es donde se ubicara
la muestra a medir.

Para la evaluacion de lainhomogeneidad I del campo magnético, se considerd una esfera tedrica
de 1 mm de radio centrada en P. Dentro de esta esfera, la intensidad del campo magnético se
midi6 en siete posiciones: una en el centro y seis adicionales ubicadas a una distancia de 1 mm
desde el centro a lo largo de los ejes cartesianos. Las variaciones registradas fueron analizadas
mediante la ecuacion (2) en donde B__ y B__ corresponden al campo magnético maximo y

max min

minimo respectivamente, mientras que B al campo magnético promedio entre los 7 puntos [7].

[ = Bmax - Bmin
B (2

Lo que resultd en un valor de inhomogeneidad del 1,14%.
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Adicionalmente, cada una de las configuraciones mencionadas fue evaluada utilizando dos
tipos distintos de imanes permanentes de neodimio-hierro-boro (NdFeB): los grados N52 y N55.
Estos materiales se diferencian principalmente por su densidad de flujo magnético nominal:
1,45 T para el N52 y 1,49 T para el N55, segun especificaciones técnicas del fabricante [26],
[27]. Esta comparacion permite analizar no solo el comportamiento geométrico del arreglo, sino
también el impacto del tipo de material sobre la intensidad del campo resultante, lo cual es
fundamental para determinar la configuracion 6ptima en términos de eficiencia y costo.

Resultados de la simulacion de imanes

Los resultados obtenidos a partir de las simulaciones vectoriales del campo magnético para
cada una de las configuraciones geométricas y tipos de iman se presentan en las Figuras 4, 5
y 6. En estas figuras se muestra tanto la magnitud del campo magnético, representada por la
escala de colores como su direccion, indicada por flechas que muestran el sentido del vector
campo magnético en cada punto.

El color amarillo en el centro del arreglo corresponde a las zonas donde el campo magnético
es mas intenso, cercano a los valores maximos simulados en cada configuracion (entre 0,259 T
y 0,306 T). A medida que se aleja del centro, los colores cambian gradualmente hacia el verde,
azul claro y azul oscuro, indicando una disminucion progresiva de la intensidad del campo. Este
gradiente de colores permite visualizar claramente como el campo se concentra en la region
central del arreglo de imanes.

En cuanto a la direccion del campo, las flechas muestran un patrén simétrico que apunta hacia
la direccion y positiva en el dispositivo, tipico de un arreglo tipo Halbach. Este patrén evidencia
coémo la configuracion geométrica canaliza el flujo magnético hacia una sola direccion en el
interior de los anillos, creando una zona central con alta uniformidad. Fuera del volumen definido
por los anillos, se observa una disminucion abrupta de la intensidad con colores azules, lo que
confirma que el campo esta confinado y que las fugas al exterior son minimas, eliminando la
necesidad de blindaje magnético adicional.

Respecto a la magnitud, los disefios correspondientes a dos y seis anillos (Figuras 5 y 6)
construidos con imanes de grado N55, presentaron los valores maximos del campo, con 0,306
Ty 0,305 T, respectivamente. Las versiones equivalentes con imanes N52 mostraron valores
inferiores, lo cual concuerda con la mayor densidad de energia magnética asociada a los
imanes N55.

200 ] 200 15 108 B 3

200 1 ] I

-200

e

a)N52: 0,259 T b) N55: 0,266 T

Figura 4. Distribucion del campo magnético simulada para un anillo compuesto por 16
imanes permanentes, utilizando el material especificado en cada caso.
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Figura 5. Distribucion del campo magnético simulada para dos anillos compuesto por
16 imanes permanentes, utilizando el material especificado en cada caso.

a) N62: 0,297 T

b) N55: 0,305 T

Figura 6. Distribuciéon del campo magnético simulada para seis anillos compuesto por
16 imanes permanentes, utilizando el material especificado en cada caso.

Comparacion tedrica de los resultados obtenidos mediante la simulacion

Con el fin de evaluar la viabilidad teérica de los disefios propuestos, se realiza una comparacion
entre la magnitud del campo magnético obtenida mediante la simulacion del arreglo de Halbach
compuesto por seis anillos de 16 imanes cada uno, utilizando ambos materiales (N52 y N55), y
los valores reportados en la literatura para configuraciones de caracteristicas similares [20],[25].
Esta comparacion permite contextualizar el desempefio del sistema disefiado en relacion con
otros enfoques previamente estudiados. Los resultados correspondientes se resumen en la
Tabla 1, donde se presenta tanto la intensidad del campo magnético (redondeado a tres cifras
significativas), como las condiciones geométricas y los materiales.
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Tabla 1. Comparacion de los valores de intensidad del campo magnético obtenidos para el disefio
simulado de seis anillos con 16 imanes permanentes por anillo y con materiales N52 y N55, en
relacion con los valores reportados en estudios previos con configuraciones analogas.

N52 0,297 T

0,169 T 0,533 T

N55 0,305 T

Estos resultados sugieren que, al menos desde una perspectiva tedrica, el disefio propuesto
tiene la capacidad de generar un campo magnético con una intensidad suficiente para realizar
experimentos de RMN de campo bajo, con una buena sensibilidad y en concordancia con lo
reportado en la literatura [20] y [25].

Analisis comparativo de desempefio magnético

En la Tabla 2 se resume la magnitud del campo magnético obtenido en funcién de cada disefo
y material. Si bien el disefio de dos anillos genera un campo magnético ligeramente superior, su
eficiencia econdmica es significativamente menor en comparacion. La configuracion individual
de cada anillo puede ajustarse mas facilmente, lo cual habilita la posibilidad de realizar
shimming (i.e. optimizar la homogeneidad del campo magnético) [25],[28].

Tabla 2. Comparacion de materiales, intensidad de campo magnético simulada y costo
estimado para cada uno de los disefios propuestos del arreglo Halbach.

Disefio: N52 0,259 $ 3648
1 anillo de 16 imanes de 50 mm

x 50 mm x 200 mm N55 0,266 $ 3840
Disefio: N52 0,298 $ 5344

2 anillos de 16 imanes de 50
mm x 50 mm x 150 mm N55 0,306 $ 5632
Disefio: N52 0,297 $ 4 940

6 anillos de 16 imanes de 50
mm x 50 mm x 50 mm N55 0,305 $ 5 200

" Cotizacion realizada en MagnetPeak Solutions LLC, afio 2024.

Con el objetivo de evaluar la homogeneidad del campo magnético a lo largo del eje longitudinal,
la Figura 7 presenta la distribucion de la magnitud del campo magnético en funcion de la
coordenada longitudinal normalizada z segun la Figura 3), donde z = O corresponde al centro
del arreglo de imanes, z = 1 a la parte superior y z = -1 a la parte inferior.
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Figura 7. Comparacion de la distribucién longitudinal del campo magnético
para los tres disefios de arreglo Halbach utilizando imanes N55.

Como se observa en la figura, en los tres disefios el maximo campo magnético se localiza en
el centro del arreglo. El disefio de un solo anillo presenta el menor valor maximo de campo,
mientras que el arreglo de dos anillos alcanza el mayor, seguido muy de cerca por el disefio
de seis anillos, en concordancia con los resultados mostrados en la Tabla 2. No obstante, el
perfil correspondiente al disefio de seis anillos exhibe un pico considerablemente mas ancho,
indicando que la disminucion del campo magnético a lo largo del eje longitudinal ocurre de
manera mas gradual que en el disefio de dos anillos. En consecuencia, el arreglo de seis anillos
presenta una mayor homogeneidad espacial del campo magnético, caracteristica especialmente
deseable para aplicaciones de resonancia magnética nuclear, donde la uniformidad del campo
es un parametro critico.

Simulacién del espectrometro

La simulacion del espectrometro se disefid con base en la arquitectura presentada en la
Figura 8, la cual representa el flujo de sefiales y componentes principales necesarios para el
funcionamiento de un sistema de espectroscopia RMN.

El sistema comienza con una fuente de poder que alimenta la unidad de procesamiento
computacional, la cual se encarga de generar las sefiales necesarias para activar el dispositivo
de control principal. El dispositivo de control regula el envio del pulso de radiofrecuencia hacia
un amplificador, que aumenta la potencia de la sefial antes de ser transmitida a la sonda Tx/
Rx (transmision/recepcion). Esta sonda se encuentra ubicada dentro del campo magnético
generado por el conjunto de imanes dispuestos en la configuracion Halbach, lo que garantiza
un campo homogéneo en la region de medicion.

La sefial de retorno inducida por los nucleos en resonancia es captada nuevamente por la
misma sonda y dirigida hacia un filtro de ajuste de sefial, encargado de separar las frecuencias
de interés. Posteriormente, la sefnal es enviada a un preamplificador, que mejora su relacion
sefial/ruido, y luego a un mezclador de sefiales, que la combina con una frecuencia de
referencia para su posterior analisis. Finalmente, la sefial procesada regresa a la unidad de
procesamiento, donde se adquiere, se transforma al dominio de la frecuencia y se analiza el
espectro.
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Figura 8. Disefio de arquitectura de componentes electronicos e imanes en
arreglo Halbach para el espectrémetro RMN de campo bajo.

Este modelo simulado permitic evaluar la respuesta del sistema completo ante distintas
configuraciones de campo magnético y condiciones experimentales. Asimismo, hizo posible
generar sefiales tedricas y experimentales que incluyen ruido, producto de la inhomogeneidad
del campo.

El esquema del espectrémetro basado en la arquitectura de la Figura 8, se presenta en forma
de diagrama de bloques en la Figura 9.

Amplificador
o B
00 ‘ y 4‘I>—. num(s) P!
Pulso RF Muestra ™t cen_Puso denl®

Sonda Visualizacién del pulso
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Ruido Amplitud r Preamplificador Sonda

Ruido Frecuencia

Visualizacién del FIDexp

Figura 9. Esquema computacional del sistema propuesto para el espectrometro RMN, para
un pulso RF de 12,986 MHz que simula un sistema de protones del tipo XA,.
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El esquema disefiado para este experimento tiene como objetivo generar y detectar un pulso
de radiofrecuencia en muestras liquidas que contienen protones del tipo XA, operando a
una frecuencia de Larmor tedrica de 12,986 MHz, lo cual o hace adecuado para pruebas
exploratorias simples, e.g. pulsos de 90° en atomos de ™H o °F. Los principales resultados
esperados son: (1) la caracterizacion temporal de la sefial de pulso de radiofrecuencia (RF)
emitido, en términos de su amplitud y frecuencia, y (2) la deteccion de la sefial de FID tedrica
y experimental.

El sistema, presente en la figura 9, se compone de 3 bloques funcionales. En el primero, la
unidad de procesamiento genera el pulso de RF, el cual se modula con una funcién sinusoidal
para modelar su comportamiento temporal. Dicho pulso se transmite a un amplificador v,
posteriormente, a través de la sonda, hasta la muestra. Respecto al segundo blogue, se utiliza
una funcion sinusoidal de amplitud unitaria con una envolvente exponencial para generar un FID
tedrico, que sea caracteristico del sistema utilizado, este valor se utiliza para la validacion de los
resultados. La frecuencia de f del pulso de RF se determina aplicando la ecuacion:

frarmor =V * Bo (3)

donde ¥ =VYu =42,577MHz/T es |a constante giromagnética propia del sistema X,
(equivalente a la del proton) y B, es el campo magnético externo aplicado a la sustancia. El
modelo se puso a prueba aplicando la magnitud de campo magnético obtenida de 0,305 T,
para el disefio de seis anillos de 16 imanes permanentes de N55 (figura 6).

En la segunda y tercera seccion del esquema se agrupan los componentes relacionados con
la deteccion de la sefial producida por la relajacion de los espines nucleares. Un pulso de
radiofrecuencia (RF) senoidal, de amplitud unitaria y frecuencia 12,986 + 0,048 MHz, se aplica
a un blogue encargado de modular su decaimiento temporal y transformarlo en una sefal de
libre induccion (FID). Esta sefial se ve afectada por el ruido asociado a la inhomogeneidad del
campo magnético, el cual se incorpora para representar condiciones experimentales reales. En
el caso del pulso tedrico, el blogque genera directamente la FID simulada del sistema, mientras
que para el pulso experimental la respuesta proviene de la sefial medida en el montaje fisico.

El pulso experimental se model6 para reproducir el comportamiento caracteristico de una sefial
FID. Con este propdsito, se consideraron siete puntos (vide supra), cada uno sometido a una
ligera variacion en el campo magnético local debida a la inhomogeneidad del arreglo, con el fin
de analizar su efecto sobre el ensanchamiento de banda observado en el espectro obtenido.
Para aproximar las condiciones de una medicion real, el modelo incorpora perturbaciones
aleatorias tanto en la amplitud como en la frecuencia de la sefial. La amplitud se definié con
un valor nominal de 1 a.u., al que se afiadidé una perturbacion aleatoria equivalente al 1 % de
dicho valor, obtenida mediante una variable con distribucion uniforme en el intervalo [-1,1]. De
forma similar, la frecuencia de Larmor se calculd a partir del campo magnético central obtenido
en la Figura 6.b, al cual se adiciond una perturbacion correspondiente al producto entre la
desviacion estandar del campo magnético o, = 0,00122 T y una nueva variable aleatoria con
distribucién uniforme en el intervalo [-1,1]. En consecuencia, la frecuencia de Larmor empleada
en el modelo experimental se expresa como:

fLarmorExp =Y (BO + 0B - Tand(_l;l)) (4)

donde rand(-1,1) representa una variable aleatoria con distribucion uniforme en el intervalo
[-1,1]. Se emplearon semillas fijas e independientes para las variables aleatorias de amplitud y
frecuencia, con el fin de garantizar la reproducibilidad de las simulaciones y evitar correlaciones
artificiales entre ambas perturbaciones.
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Estas perturbaciones permiten simular las fluctuaciones e inhomogeneidades presentes en un
entorno experimental, tanto por ruido como por variaciones espaciales del campo magnético,
obteniendo asi una sefal FID mas representativa de las condiciones reales de operacion.

Modelado de los componentes

La sonda seleccionada para la simulacion es una sonda multinuclear con las siguientes
especificaciones: una inductancia de 1 uH, una resistencia de 8,16 Q) y una capacitancia de
150,15 pF. Ademas, se trabaja a una frecuencia tedrica de 12,986 MHz, la cual corresponde
a la frecuencia de Larmor del hidrégeno calculada para un campo magnético bajo, de una
magnitud de 0,305 T.

Para caracterizar el comportamiento de la sonda, se modeld su respuesta mediante una funcion
de transferencia H(s). Esta funcion se obtuvo a partir del analisis matematico de un circuito RLC
en serie, que representa el equivalente eléctrico de la sonda. La expresion resultante describe
la relacion entre la sefial de entrada y la respuesta en frecuencia del sistema, segun la siguiente
ecuacion:

w5

H(s) =
() s24 2{wg - s + wh

(5)

En este contexto, se calculd el coeficiente de amortiguamiento ¢, el cual indica el grado
de disipacion de energia en el sistema oscilatorio. Un valor de ¢ = 0,05 sugiere un sistema
débilmente amortiguado, lo cual es deseable en aplicaciones de RMN, ya que permite una
respuesta oscilatoria suficientemente prolongada para captar el FID. Ademas, s corresponde a
la frecuencia de salida del sistema, w, es la velocidad angular la cual se calcula con la siguiente
ecuacion:

wo
fLarmor = % ©)

Sabiendo que la frecuencia de Larmor definida para este experimento fue de 12,986 MHz, se
llega a un valor de w, de 8,159 x 107 rad/s.

Por lo tanto, se tiene la siguiente funcion de transferencia:

6,657 x 1015 %j

rad | o ce7 % 1015 rad
S S (7)

Estos valores se aplicaron en el software dentro de los bloques correspondientes a la sonda,
que experimentalmente se consideran idénticos.

H(s) =
s2+5-8,159 x 10°

Respecto al amplificador, se modelé tomando como referencia el equipo BT00250-AlphaA
RF Amplifier de la marca Tomco Technologies. Este componente presenta una ganancia
aproximada de 54 dB, lo cual es suficiente para amplificar el pulso y lograr una ganancia en
amplitud de aproximadamente 501 veces la sefal de entrada.

Para la caracterizacion del preamplificador se tomé como referencia el esquema SR560
Preamplifier de la marca Stanford Research Systems. Este equipo posee una ganancia plana
ajustable desde 1 hasta 50000 veces, lo que equivale a una ganancia de maxima de 94 dB.
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Este preamplificador es uno de los méas potentes y precisos del mercado, lo que permite una
recepcion de pulsos altamente precisa, especialmente cuando se trabaja en el régimen de
campo magnético ultra bajo.

Resultados de las simulaciones

De acuerdo con las ecuaciones de Bloch y la teoria de la excitacion por radiofrecuencia
descrita por Levitt [7], para la aplicacion de un campo de radiofrecuencia B, perpendicular
al campo estatico B, se produce la precesion de la magnetizacion alrededor del campo RF
con una frecuencia angular de nutacion w,=yB,. En consecuencia, el angulo de rotacion de la
magnetizacion durante un pulso de duracion t esta dado por:

Para un pulso de excitacion de 90°, el campo requerido se obtiene de:

T

By =—
2yty (9)

Considerando un tiempo de pulso de 100 us, se obtiene un campo de radiofrecuencia
aproximado de 59 uT, valor consistente con los campos de excitacion empleados en
espectrometros de RMN de campo bajo.

En la Figura 10 se presenta la respuesta temporal del pulso de radiofrecuencia simulado,
obtenido a partir de una sefial senoidal de entrada con amplitud unitaria (1 a.u.), después de
su amplificacion y propagacion a través del modelo equivalente de la sonda RLC. Debido a
que el modelo representa Unicamente la respuesta dindmica del circuito y no calcula el campo
magnético generado por la bobina, la amplitud de la senal se expresa en unidades arbitrarias.
La figura muestra Unicamente una décima parte de la duracion total del pulso.
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Figura 10. Simulacién del pulso de emision de RF de 12,986 MHz en escala de amplitud y tiempo.
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El pulso de emision de RF presenta una amplitud pico aproximada de 3000 a.u., correspondiente
a la respuesta del circuito resonante ante la excitacion aplicada. Esta respuesta evidencia una
ganancia aproximada de 3 x 10° respecto a la sefial de entrada normalizada, indicando que el
circuito proporciona una amplificacion significativa de la sefial de excitacion. En conjunto con el
tiempo de pulso de 100 us, el campo de radiofrecuencia requerido para producir una rotacion
de 90°, estimado mediante la ecuacion (8) en aproximadamente 59 uT, resulta consistente con
los valores de excitacion empleados en espectrometros de RMN de campo bajo [29], [30]. Lo
anterior indica que el campo de excitacion requerido puede obtenerse a partir de una sefial
de entrada de baja amplitud mediante una etapa de amplificacion RF y una sonda resonante
adecuadamente sintonizada. Asimismo, se aprecia una ligera variabilidad en la amplitud del
pulso. Estas desviaciones, que aparecen en intervalos aproximadamente regulares, podrian
deberse a interferencias generadas por la sonda.

En la Figura 11 se presenta la comparacion entre el pulso correspondiente al FID tedrico y
experimental obtenido de la simulacion del sistema anteriormente planteado.
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Figura 11. Sefial correspondiente al FID tedrico (a) y experimental (b) de la sustancia XA, con acoplamiento J.

La Figura 11a muestra el decaimiento temporal de la sefial tedrica generada por el sistema.
Dicha sefial se modeld mediante una funcion envolvente normalizada de magnitud unitaria, lo
que facilita la visualizacion de la atenuacion de su amplitud a lo largo del tiempo. Este modelo
proporciona un punto de comparacion con los resultados experimentales y permite evaluar el
desempefio de los componentes simulados.

En la figura 11b se puede observar el decaimiento experimental del pulso de relajacion del
sistema. Se observa que la amplitud del pulso es de alrededor de 1,5 x 10° a.u. al inicio del
tiempo de simulacion. Esto se debe a que, en el contexto del RMN de campo bajo, es necesario
garantizar que existe una amplitud de sefial lo suficientemente grande para la correcta
adquisicion de los datos. Por la manera en que se simularon los componentes, es posible
ajustar la ganancia de la sefial si se necesitara mas o0 menos precision.
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Ademas, se observa que la sefial del FID experimental revela la existencia de ruido respecto a
los resultados tedricos, una caracteristica esperable debido a las particularidades del modelo
planteado, el comportamiento de ambas graficas es bastante similar. A continuacion, se
obtuvieron las transformadas de Fourier de las senales tedrica y experimental, con el fin de
analizar su espectro de frecuencia. Esto se presenta en las figuras 12 y 13.
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Figura 12. Espectro de frecuencia para el FID tedrico, con amplificacion
en la escala de 12,9840 MHz y 12,9860 MHz.

Este espectro corresponde a un FID de una sustancia que posee la existencia de un protén
acoplado. Cuando se escala el eje de la frecuencia de la gréfica, es posible observar la
presencia de 2 picos muy cercanos a 13 MHz, esto es esperable ya que cerca de ese punto
se encuentra la frecuencia de Larmor del sistema [30]. En el espectro resultante se observa la
presencia de dos picos con una separacion de aproximadamente 125 Hz. En la simulacion se
utilizé un valor de J, correspondiente al acoplamiento espin—espin tipico entre un protén y un
carbono-13 enlazados en un enlace o de tipo sp®. Este valor, fundamentado en el mecanismo
de contacto de Fermi, representa una magnitud apropiada para este tipo de sistemas. Por
tanto, se tiene una estructura doble claramente definida. Esta caracteristica es coherente con
el comportamiento espectral de los sistemas acoplados del tipo XA; [30].
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Figura 13. Espectro de frecuencia de FID tedrico con perspectiva de los picos
de sefial y amplificacion entre 12,9840 MHz y 12,9860 MHz.



Tecnologia en Marcha ‘
Vol. 39, N° 4, Octubre-Diciembre, 2026 IMll| 119

En la Figura 13 se presenta una perspectiva ampliada que permite apreciar con mayor claridad
el ensanchamiento de banda y el desplazamiento quimico originados por la inhomogeneidad
del campo en el espectro final; ya que este es la superposicion de los 7 puntos simulados.
En esta representacion se distinguen todos los picos dobles generados, asi como un ligero
ensanchamiento cercano a la frecuencia de Larmor esperada.

Segun la regla del acoplamiento espin-espin, un nucleo de tipo X acoplado a n nucleos
equivalentes de tipo A genera un patron de n + 1 sefales en el espectro, centradas alrededor
de la frecuencia de Larmor. Para el caso en estudio n =1, lo que genera una doble sefal (un
doblete), tal como se observa en la simulacion.

La separacion entre los dos picos corresponde a la constante de acoplamiento J,que representa
la interaccion entre los espines de los nucleos involucrados [30], [31]. La aparicion clara de
esta estructura confirma el correcto funcionamiento del sistema simulado y valida la calidad del
disefio en términos de resolucion espectral. Ademas, este resultado evidencia la capacidad
del espectrometro propuesto para captar sefiales caracteristicas de sistemas reales, lo que
respalda su uso como herramienta didactica funcional y precisa.

Limitaciones del estudio

Los resultados obtenidos mediante COMSOL Multiphysics representan una aproximacion
idealizada del comportamiento del arreglo Halbach, construida a partir de la geometria
seleccionada para las propiedades magnéticas nominales de los imanes y las condiciones
de frontera establecidas. Por lo tanto, la intensidad de campo central maxima de 0,305 T y la
inhomogeneidad calculada de 1,14 % podrian diferir de los valores obtenidos al construir y
caracterizar experimentalmente el sistema, cuyo efecto real se desconoce.

La simulacion supone que los imanes de grado N55 presentan propiedades magnéticas
uniformes y equivalentes a los valores nominales proporcionados por el fabricante. Sin
embargo, los imanes reales pueden presentar variaciones en la magnetizacion de cada una
de las piezas planteadas. Asimismo, las tolerancias dimensionales, los pequefios errores
angulares, las separaciones entre los imanes y las imprecisiones durante el ensamblaje de los
seis anillos pueden alterar tanto la magnitud como la distribucion espacial del campo. Debido
a que la homogeneidad requerida en RMN es especialmente sensible a estas desviaciones,
errores relativamente pequefios de fabricacion o alineacion podrian producir gradientes de
campo mayores que los estimados mediante la simulacion.

Los resultados presentados en el estudio también dependen de las simplificaciones numéricas
utilizadas, i.e. la discretizacion de la geometria, la densidad de la malla, el tamafio del dominio
de aire y las condiciones de frontera.

Por otra parte, el estudio estacionario no incorpora algunos fenébmenos presentes durante la
operacion real del equipo, como las variaciones de temperatura, la desmagnetizacion parcial
de los imanes producto del desgaste y las vibraciones mecanicas.

En cuanto a las simulaciones realizadas en MATLAB Simulink, una de las principales limitaciones
corresponde a la simplificacion de los componentes electronicos del espectrometro. La sonda
se representd mediante un circuito RLC serie con parametros constantes, mientras que el
preamplificador, el amplificador de radiofrecuencia y las demas etapas de adquisicion se
modelaron a partir de comportamientos idealizados. En un sistema real estos componentes
pueden presentar pérdidas, impedancias parasitas, variaciones de ganancia, desfases,
saturacion, distorsion y respuestas dependientes de la frecuencia. Por esta razén, la amplitud
y la forma del pulso de 90°, de la sefial FID y del espectro resultante podrian diferir de las
obtenidas experimentalmente.
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Asimismo, las sefiales analizadas fueron generadas mediante modelos tedricos y la incorporacion
de ruido sintético con una distribucion rectangular basada en la inhomogeneidad calculada del
campo magnético. Esta aproximacion permite estudiar de forma preliminar la respuesta del
sistema, pero no representa toda la complejidad del ruido experimental, que puede incluir ruido
térmico, electronico, ambiental y fluctuaciones del campo. El modelo también supone valores
conocidos para los tiempos de relajacion, la frecuencia de Larmor y el acoplamiento del sistema
XA, sin considerar las variaciones asociadas con la composicion, concentracion, temperatura
y geometria de una muestra real.

Conclusiones y recomendaciones

Luego de las simulaciones y estudios presentados, se considera que el disefio conformado
por seis anillos con 16 imanes permanentes de grado N55, representa una alternativa con alta
eficiencia relativa en términos de campo magnético por unidad de costo. Este arreglo permite
alcanzar un campo magnético de 0,305 T, siendo este un valor adecuado para la operacion
de sistemas de RMN en condiciones de bajo campo. La configuracién modular propuesta no
solo facilita las labores de mantenimiento y adaptacion a requerimientos especificos, sino que
también contribuye a una distribucion mas homogénea del campo a lo largo del eje longitudinal.

Se calculo la inhomogeneidad del campo magnético para el modelo de 16 imanes permanentes,
y mediante un analisis matematico se encontrd un valor de 1,14%. Este resultado representa
un indicador positivo para los experimentos de C-13 y F-19, lo cual se ve reforzado por las
simulaciones espectrales realizadas.

Se demostré una amplitud pico de 59 pT en la sonda Tx/Rx, valor que se encuentra en
concordancia con las predicciones tedricas. Esta correspondencia valida el planteamiento
del esquema de modelado y confirma la fidelidad del sistema, lo que refuerza la adecuada
caracterizacion de la sonda disefiada para su aplicacion en experimentos de RMN de campo
bajo.

En el estudio del FID, los componentes seleccionados para el preamplificador mostraron un
desemperio importante al incrementar la sefial procedente de los espines del sistema XA; de
carbono e hidrégeno, alcanzando una amplitud de 1,5 x 108 a.u. Este nivel de ganancia resulté
esencial para optimizar la relacion sefal-ruido y garantizar la integridad de la sefial recuperada.
El ruido introducido producto de las inhomogeneidades, no comprometié la deteccion de la
forma de pulso esperada, pues los resultados obtenidos mediante las simulaciones de los
modelos tedrico y experimental mostraron tendencias similares.

Los analisis espectrales revelaron los dobletes caracteristicos asociados al acoplamiento en
el sistema XA,, centrado en una frecuencia de Larmor de 12,986 MHz y en concordancia al
campo magnético externo de 0,305 +0,282 T. A pesar de la presencia del ensanchamiento de
banda, tanto los espectros tedricos como los experimentales se ajustaron satisfactoriamente
a las predicciones de la bibliografia consultada, evidenciando la capacidad del conjunto
de componentes propuestos para reproducir con fidelidad las caracteristicas espectrales
fundamentales requeridas en la implementacion practica del espectrometro RMN de campo
bajo.

Todas las caracteristicas operativas sefaladas previamente y sustentadas en el modelado
computacional, consolidan a la propuesta de equipo RMN de campo bajo como una solucion
técnicamente robusta y funcionalmente idénea para aplicaciones académicas, ofreciendo
una plataforma fiable para futuros desarrollos y analisis espectrales de alta precision. Estos
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resultados abren un campo de posibilidades en el desarrollo de la RMN tanto en el pais como en
la region, lo que permitira no sélo un aumento en los niveles de |+D+i sino una democratizacion
de la técnica en el sector académico y productivo del pais.
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