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前言

碳谱（Carbon-13NuclearMagneticResonanceSpectrum）是20世纪70年代得到广泛应用的一项核磁共振新
技术，80年代后又产生出二维核磁共振新技术，并得到迅速发展和广泛应用。
在天然有机化合物的化学结构研究中，碳谱和氢谱相互补充、相互印证，相得益彰，特别是在化合物
的鉴别、化学结构的测定、异构体的识别、化学结构中的构型构象分析、合成化学的反应机理研究，
以及生物化学和生物合成中都发挥出巨大的作用，目前已成为天然有机化学研究领域非常重要的有力
工具。
 在我国，我们特有的中草药是我们的祖先在数千年同疾病的斗争中发展起来的，是我们的宝贵财富，
在历史的发展中曾一度辉煌。
但是我们不能不看到，由于历史的原因，我们的中草药相对落后了，这样就必须使其现代化，使我们
的中草药国际化，为我们的社会主义建设服务，为人类的健康事业做出更大贡献。
而中草药现代化就必须用现代科学技术，研究清楚它们防病治病的原理，研究其防病治病的物质基础
，也就是研究它们的有效成分、无效成分、有毒成分、有副作用的成分以及这些成分之间的相互关系
，在这些研究工作中经常会遇到这些化学成分的鉴定和新化合物的结构测定问题。
鉴定一个已知结构的化学成分或是测定一个未知结构的化学成分，都需要对它们进行各种波谱的测定
，其中13CNMR谱测定是重要的常用的手段之一，是将测定的谱学数据参数与文献中报道的已知物的
数据参数进行比较，从而达到鉴定未知化合物的目的，或者通过测定的各种波谱数据参数的分析，解
析未知化合物的结构。
由于近来分离分析技术的进步，微量的化学成分和难以分离的化学成分以及大分子水溶性的化学成分
都能比较好地分离，得到单体化合物，研究这些新的化合物就更离不开波谱的测定。
尤其是这些有机化合物多数仅仅是由碳、氢、氧组成的，测定得到的化合物的13CNMR谱，解析这些
数据参数是非常必需的。
应用这一新技术有助于揭示中草药防病治病的物质基础，从而使我们祖国的医药事业在世界上再度辉
煌。
 由于大自然的神奇力量，使天然有机化合物的种类、数量非常繁多，结构也是多种多样，新分子骨架
的化合物不断涌现，特别是近30年的时间里经世界各国科学家们的努力，文献中报道的天然有机化合
物碳谱化学位移数据与日俱增，我们在本书中收集了尽可能多的碳谱数据以供大家在天然产物的研究
中参考。
第一章的绪言部分简述了碳谱的原理、参数以及测定的实用技术；第二章是生物碱类化合物，共收集
了2446个化合物的碳谱数据；第三章和第四章是萜类化合物，共5693个；第五章是木脂素类化合物，
共809个；第六章是香豆素类化合物，共573个；第七章是黄酮类和醌类化合物，共1711个；第八章是
甾烷类化合物，共1084个；第九章是脂肪族化合物，共414个；第十章是芳香族化合物，共481个；第
十一章是糖类、多元醇、氨基酸和寡肽类化合物，共431个，第十二章是海洋天然产物，共1932个；第
十三章是抗生素类化合物，共1619个。
本书共收集了17193个天然有机化合物的13CNMR化学位移数据，供从事天然产物研究的同行们参考。
 诚然，编写这本书由于时间和我们的水平有限，不可能全面地查阅所有的文献，遗漏与错误之处在所
难免，还望同道们不吝赐教，批评指正。
待再版时修改补充。
 杨峻山 中国医学科学院药用植物研究所 2011年8月
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内容概要

　　本书是《天然有机化合物结构信息手册》的一个分册，全面收集了生物碱类、萜类、皂、苷类、
黄酮类、醌类、苯丙素类、甾体类、芳香族类、脂肪族类，木脂素、香豆素、氨基酸和糖类、海洋天
然产物、抗生素等2万余种天然有机化合物的核磁共振碳谱数据，每一种化合物都给出了相应的名称
、分子式、结构式、测试溶剂和碳的化学位移数据以及参考文献。
书后还附有化合物中英文名称索引以及分子式索引等，详实的数据资料，对确定天然有机化合物的结
构有很大帮助。
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章节摘录

版权页：   插图：   第一章 绪言 碳谱是指有机化合物的碳-13核磁共振波谱（Carbon-13 Nuclear
Magnetic Resonance Spectrum）的简称，是有机化合物结构研究的重要手段之一。
它包括有机化合物的质子宽带去偶谱、偶合谱、偏共振质子去偶谱等。
具体应用方法主要包括INEPT谱、DEPT谱、APT谱、特定氢去偶谱或选择性去偶谱、门控去偶谱和反
转门控去偶谱等。
我们在本书中收集整理了文献中主要天然产物结构类别的有机化合物的质子宽带去偶碳谱数据，以供
同行在研究天然有机化合物结构时参考。
 第一节 碳谱的原理 众所周知，原子核存在自旋运动，碳-13核也和氢-1核一样，在外磁场作用下，
碳-13核存在两种能态：基态和激发态，当用一频率的射频波去照射碳核体系，此射频波正好等于碳核
从基态跃迁至激发态所需能量时，碳-13核体系吸收这一射频波的能量而使一些碳-13核从基态跃迁到
激发态上去，这就是所谓的核磁共振现象。
 在发现核磁共振现象后，又发现了化合物分子中同一种碳-13核，由于它所处的化学环境不同，发生
共振所需频率稍有不同，这就是化学位移效应，被用来研究化合物分子的结构就有着重要作用。
 第二节 碳谱的发展史 碳和氢都是构成有机化合物分子的主要元素，但是碳谱比氢谱发展晚了十多年
，这主要是由于碳-13在自然界中存在丰度比较低，大约占碳-12核的1.1％，自然丰度比较高的碳-12核
因为它的自旋量子数是零，不发生能级分裂，从而不产生核磁共振。
再加上碳-13的磁旋比小，不足氢-1核的磁旋比的1／4，其信号相对强度只有质子的1／64。
在天然丰度的相对灵敏度只有氢的1／6000。
这样不难看出，在核磁共振发展初期，想要测定这种微弱的信号是非常困难的。
 1957年Lauterbur首次报道了碳-13核核磁共振的观测，这些试验表明碳-13核直接观测对比质子的研究
上有一定的优势，但是也有很多难题。
直到20世纪70年代，脉冲傅里叶变换技术的应用，以及电子技术和计算机的应用，碳谱才得到迅速发
展和广泛应用，逐步成为有机化合物结 构研究的不可或缺的重要工具。
现在碳谱几乎普及到绝大多数从事有机化合物研究的高等院校和专门的科研机构。
因此，可以说碳-13核磁共振的发展，就是不断地提高其测定样品的灵敏度。
 提高测定的灵敏度的方法很多，下面就是曾经用过的几种方法： 1．增加样品中碳-13核的浓度，这个
方法是提高测试样品的浓度，使碳-13的浓度增加，从而提高灵敏度，但是这受到样品溶解度的限制和
样品来源的限制；另外就是用大口径样品管进行测定，可以用8mm、10mm、15mm样品管测定。
也有的采用富集的碳-13的样品，但是成本太高， 一般情况下，都不采用。
近年来，微量核磁管的应用使得微量样品的碳-13波谱测定成为可能。
2．增加磁场的强度，例如外加磁场强度由60MHz增加到250MHz，灵敏度提高8倍，现在主要是采用
超导磁场仪器，300MHz、400MHz、500MHz、600MHz、700MHz或更高磁场强度的核磁仪都在应用
。
 3．利用提高射频的方法，信号强度会随着照射功率的增加而增大，但是也会有些因素影响其灵敏度
的提高。
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