
12
结构鉴定：质谱和红外



12.0 四大谱学
• 质谱，红外，紫外，核磁



12.1 质谱仪
• 质谱 (Mass Spectrometry ，缩写： MS) 是一种电离化学物质并根据其质荷比 ( 质量 - 电荷比 ) 对其进行排序的

分析技术。



12.1 质谱仪
• 工作原理



12.2 质谱图
• 质谱图能告诉我们什么？分子离子峰、碎片峰、特征离子峰



12.2 质谱图
• 有些化合物分子离子峰很弱，甚至看不见，这取决于化合物的结构



12.2 质谱图
• 实例



12.2 质谱图
• 课堂练习



12.3 常见官能团的质谱



12.3 常见官能团的质谱



12.4 生物大分子的质谱方法
• 电喷雾电离 electrospray ionization (ESI) 和基质辅助激光电离 matrix-assisted laser desorption 
ionization (MALDI)



12.4 生物大分子的质谱方法
• 田中耕一：一位本科学历的诺奖获得者

 母校东北大学破例授予他
博士学位。田中是这样表
达感谢的：现在我有博士
学位了，以后坐飞机就可
以免费换到商务舱了。

 延伸阅读： https://

www.zhihu.com/

question/24884218



12.5 光谱分析
• 红外，紫外以及核磁与质谱不同，他们是基于分子与电磁波的相互作用机制从而解析结构的。

• 可见光， X 射线，微波，无线电波等都是电磁波，它们频率不同。



12.5 光谱分析
• 电磁波的参数和性质



12.6 红外光谱
• 分子的振动能级正好落在红外光谱范围，因此可以通过分子的红外光谱吸收确定分子内一些典型结构单元。



12.7 红外光谱图



12.8 常见官能团的红外吸收
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