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前言

波谱学知识的应用在有机化合物的结构测定中具有不可代替的作用，波谱学的应用范围很广，为了让
大家更好地了解波谱学在有机化合物结构测定中的方法，及在生物医学中的一些应用，我们编写了此
教材。
本书在知识结构中仍以四大谱为基础，即紫外（UV）、红外(IR)、质谱(MS)、核磁共振(1H　NMR)
，在内容上做到简明扼要、易懂易学，使同学们在对理论知识有初步了解的基础上，加大应用方面的
知识内容，对其应用范围及在生物医学中的应用，尽量密切联系。
把这些技术的突出优点介绍给学生，对每一种波谱方法都做了比较清楚的介绍，着重于结合实例运用
光谱数据解析图谱，帮助学生了解和熟练地掌握运用这些光谱方法。
 最后一章为知识拓展，介绍了扫描隧道显微（STM）技术在分子结构、分子生物医学中的应用，以开
拓视野，使学生对这一领域的知识有更多了解。
 由于编者学识水平有限，且波谱学技术涉及学科广泛，书中难免有不妥之处，欢迎同行批评指正。
 编者 2011年11月
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内容概要

　　本书简明阐述了紫外、红外、质谱、核磁共振光谱和扫描隧道显微技术的基本原理及其在有机化
合物结构分析和一些药物结构分析中的应用，并精选了一些具有代表性的谱图和实例。
这些光谱技术用于在结构鉴定中处理各种谱图与分子结构的关系，本书内容简明、易懂。

　　本书可作为临床医学及相关专业本科生使用的教材和参考书，也可供其他人员参考。
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书籍目录

第一章紫外光谱
　第一节基础知识
　　一、紫外光谱
　　二、电子跃迁
　　三、朗伯?比尔定律及紫外光谱图
　　四、几种效应
　　五、吸收带
　第二节不饱和有机化合物的紫外吸收峰及计算方法
　　一、共轭烯烃的λｍａｘ
　　二、α，β?不饱和醛、酮、酸、酯吸收峰的计算方法
　　三、芳香族化合物的紫外光谱
　第三节紫外光谱在结构分析中的应用
　　一、确定未知物的结构骨架
　　二、确定构型
　　三、测定互变异构现象
　　习题
　　参考答案
第二章红外光谱
　第一节基础知识
　　一、红外光谱区划分
　　二、红外光谱的表示方法
　　三、红外光谱产生的条件
　第二节基本原理
　　一、分子中化学键的振动频率
　　二、分子振动形式
　　三、基频峰与泛频峰
　　四、吸收峰的强度
　　五、特征峰与相关峰
　　六、特征区、指纹区及红外光谱九大重要区段
　　七、影响峰位位移的因素
　第三节有机化合物的典型红外光谱
　　一、脂肪烃类
　　二、芳香烃类
　　三、醚、醇和酚类
　　四、羰基化合物
　　五、胺、腈和硝基化合物
　第四节红外分光光度计简介
　　一、红外分光光度计的种类
　　二、红外分光光度计的性能
　第五节红外光谱的解析与应用
　　一、有机化合物结构分析
　　二、定性分析
　　三、定量分析
　　习题
　　参考答案
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第三章质谱
　第一节质谱的基本原理
　第二节质谱的表示方法
　　一、分子离子峰
　　二、碎片离子峰
　　三、同位素离子峰
　第三节质谱的综合分析
　第四节质谱在生物医学中的应用
　　一、药物分子量的测定
　　二、新药分子结构的确定
　　三、分析人体皮肤表面的异构脂肪酸
　　四、监测毒品在体内的代谢变化
　　习题
　　参考答案
第四章核磁共振
　第一节核磁共振基本原理
　　一、核磁共振仪简介
　　二、原子核的自旋与共振
　第二节核磁共振的主要参数
　　一、化学位移与信号位置
　　二、峰面积(信号强度)与氢核数目
　　三、自旋偶合和偶合常数——信号的裂分
　第三节影响化学位移的主要因素
　　一、诱导效应
　　二、π电子的屏蔽作用——各向异性
　　三、氢键
　　四、溶剂的影响
　第四节偶合常数与结构的关系
　　一、饱和碳原子上的邻偶
　　二、烯碳上的邻偶
　　三、同碳偶合
　　四、苯环化合物
　第五节NMR谱图的解析与应用
　第六节NMR在药物分析和分子生物学及医学中的应用
　　一、在药物分析中的应用
　　二、测定生物大分子的空间结构
　　三、核磁共振在医学中的应用
　　习题
　　参考答案
第五章扫描隧道显微技术
　第一节扫描隧道显微（STM）技术简介
　　一、STM独特的优点
　　二、STM在结构分子生物学研究中的应用
　　三、STM应用于结构分子生物学研究时采用的技术
　第二节核酸的STM研究
　　一、水溶液下的DNA
　　二、大气下的DNA和RNA
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　　三、真空中的DNA
　　四、DNA与蛋白质复合物
　　五、经变性处理的DNA的二级结构及三级结构
　第三节蛋白质的STM研究
　　一、氨基酸和多肽
　　二、结构蛋白
　　三、功能蛋白
参考文献
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章节摘录

版权页：第一章 紫外光谱第一节 基础知识一、紫外光谱紫外光谱(ultraviolet spectroscopy)常用UV作为
代号，是从ultraviolet中UV二字而来的。
在紫外光谱中，波长用纳米(nm)表示。
紫外分远紫外区和近紫外区两部分，它们介于X射线的长波区段与可见光的短波区段之间，如表1-1所
示。
远紫外区波长在10—200nm，此范围波长能被空气中的氧所吸收，因此必须将空气除掉，在真空中进
行工作，这个区域的吸收光谱，称真空紫外，在技术上要求很高，一般不易操作，在有机化学中用途
不大。
近紫外区波长在200～400nm，一般的紫外光谱是指这一区域的吸收光谱，对共轭体系有吸收，在有机
化学中有应用价值。
波长在400～800nm称可见光谱。
常用的分光光度计常包括紫外及可见两部分，波长在200～800nm(或200～1000nm)。
二、电子跃迁紫外光谱是电子光谱的一部分，电子光谱是由电子跃迁而产生的吸收光谱的总称，它还
包括可见吸收光谱。
当两个原子轨道相互作用，形成分子轨道时，放出大量的热形成σ或π成键轨道，同时生成相应的
σ*或π*反键轨道。
成键轨道能量较低，成键电子均在成键轨道巾，反键轨道能量较高，因此反键轨道是空的。
成键轨道中的电子，吸收一定能量之后，可激发到反键轨道。
由于σ键成键时放出的能量较π键成键时放出的能量多，故σ轨道的能量较π轨道的能量低，σ→
σ*跃迁的能量也较π→π*跃迁的能量高。
氧、氮、卤索、硫等原子中，除成键电子外，还成有孤电子对，这些孤电子对所占的原子轨道未参与
作用，称非键轨道，亦称n轨道，这些n轨道的电子在成键过程中，能量没有什么变化，因此n轨道中
电子的能最较σ轨道与π轨道中的电子能量高。
图1-1是各轨道能量高低排列以及各种电子跃迁的相对能量。
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编辑推荐

《高等学校教材:波谱学基础》编辑推荐：波谱学知识的应用在有机化合物的结构测定中具有不可代替
的作用，波谱学的应用范围很广，为了让大家更好地了解波谱学在有机化合物结构测定中的方法，及
在生物医学中的一些应用，罗素琴、刘乐乐、王建华编写了《高等学校教材:波谱学基础》。
《高等学校教材:波谱学基础》在知识结构中以四大谱为基础，即紫外（UV）、红外（IR）、质谱
（MS）、核磁共振（1H NMR），在内容上做到简明扼要、易懂易学，使同学们在对理论知识有初步
了解的基础上，加大应用方面的知识内容，对其应用范围及在生物医学中的应用，尽量密切联系。
把这些技术的突出优点介绍给学生，对每一种波谱方法都做了比较清楚的介绍，着重于结合实例运用
光谱数据解析图谱，帮助学生了解和熟练地掌握运用这些光谱方法。
最后一章为知识拓展，介绍了扫描隧道显微（STM）技术在分子结构、分子生物医学中的应用，以开
拓视野，使学生对这一领域的知识有更多了解。
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