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前言

　　近红外光谱定量和定性分析需要采用多元校正算法（即常说的化学计量学方法）建立校正集样本
光谱与其物理或化学性质之间的关系（常称为模型）。
因此，对光谱响应与化学组成浓度呈比例变化的特征波长区域进行辨识，无论对于科学认知其因果关
系·还是建立常规分析方法都是必需的。
　　建立近红外光谱方法的第一步是采用近红外光谱仪测量样品的光谱。
光谱是由仪器函数与样品的光学和化学特性卷积得到的。
样品充当了光谱仪的一个光学元件。
光谱包含了样品特有的分子振动信息、样品的物理性质信息以及样品与测量仪器之间特有的交互作用
信息。
光谱与其化学结构的关联称为光谱结构相关。
光谱相关或解析是将抽象的吸收数据（光谱）转换成用来表述样品详细分子结构的信息。
光谱解析将为建立样品光谱与其分子性质之间的因果关系奠定基础。
　　单独使用化学计量学方法提供给分析科学的基础是不牢固的。
建立有效的多元校正模型，要求x（仪器的响应数据或光谱数据）与y（参考数据）之间存在定量关系
。
如果x与y之间不存在因果关系，所建立的分析方法将不会得到正确的预测结果。
近红外光谱解析为了解分子结构与其特征吸收谱带之间的因果关系提供基础知识。
要想掌握近红外光谱这一分析技术，光谱解析是一个极其重要的智力过程。
本书尽可能地为分析工作者提供近红外光谱解析所需的工具和手段。
　　尽管目前尚未有近红外光谱解析的专著出版，但已发表了很多相关的经典评述性论文，其中一些
论文给出了特征吸收谱带的光谱或图表。
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内容概要

本书通过大量的谱图和数据详细介绍了近红外光谱吸收谱带与分子结构之间的关系，给出了主要官能
团、有机化合物和聚合物的特征吸收谱带及其归属。
此外，书中还扼要介绍了近红外光谱产生的机理以及近红外光谱的应用发展史。
本书对读者深入了解和掌握近红外光谱分析技术将有很大帮助，具有广泛的参考价值。
特别适合作为光谱分析工作者的手册类工具书，也可用作科研院所和高等院校师生的教学参考书。
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章节摘录

　　1　近红外光谱简介　　1.1　分子光谱　　分子光谱产生于分子中原子核的周期运动（振动）。
这些原子核同时或分别沿直线矢量进行运动，包括旋转、振动、摇摆以及相对于重心的弯曲运动。
分子的振动和弯曲运动表现为振动光谱活性，可以通过多种光谱技术进行测量，包括近红外、中红外
、远红外（太赫兹）和拉曼光谱。
这些分子振动光谱与分子的结构高度相关，而且相当复杂。
本书的主要目的就是解析近红外光谱与分子结构之间的这种复杂的相关关系。
　　分子能级是原子和分子运动的平动能级、转动能级、振动能级和电子能级之和。
除平动能外，其它运动都会对分子光谱的特性产生影响。
转动能与每一个分子的旋转角速度成正比。
分子的电子能及其量子数可通过泡利原理进行描述，该问题不在本书的讨论范围之内。
本书主要讨论振动能级，并以振动能级模型为基础来解析近红外光谱（NIR）与分子结构之间的相关
关系。

Page 5



第一图书网, tushu007.com
<<近红外光谱解析实用指南>>

版权说明

本站所提供下载的PDF图书仅提供预览和简介，请支持正版图书。

更多资源请访问:http://www.tushu007.com

Page 6


