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如何解释红外谱图
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摘要：红外光谱(IR)主要提供分子的官能团和化学键的丰富的结构信息。通常一个化学键会出现多个不

同位置的吸收峰，而图中每个峰又可能是不同化学键的加合峰。因此在红外光谱分析中，并不要求也不

可能准确地归属出图中所有的峰，通常只要求能较确切地识别出其中几个特征峰已足矣。
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How to Interpret Infrared (IR) Spectra
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Abstract: The molecular structure information of functional group and chemical bond has been provided

in IR spectra. In general, a chemical bond may present multiple IR peaks, and one peak may be a

superimposed absorption from more than one chemical bonds. It is important to be able to interpret the

characteristic peaks from the major functional groups in the compounds.
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在红外光谱(IR)结构解释的文章中，经常可看到对红外光谱的每个峰都标识上具体的化学键名

称，像色谱图中标记每个峰代表一种物质一样。对 IR光谱的这种解释好像挺全面，实际上既不准确

也无实用意义，只是徒增文章无用篇幅而已。这是因为分子中一个官能团的化学键在红外光谱中通常

会出现多个不同位置的吸收峰，而图中每个峰又可能是不同化学键加合的峰。因此，即使一个结构简

单化合物的 IR图也都会出现一群峰。在红外光谱分析中并不要求、也不可能对图中所有的峰做出准

确的标识，通常只要较确切地识别出其中几个结构的特征峰已足够。这就是 IR图经常被认为是识别

物质的“指纹”谱，已积累了几十万张化合物的标准图。但对红外光谱的解释目前主要靠经验总结，

试图从理论上计算和预测光谱的归属仍未达到实用阶段；在被公认为是红外光谱解释的“圣经”——

贝拉米的“复杂分子的红外光谱”专著中[1]，书中经典的语句是：“某个结构类型的分子，通常出现

在这些峰的位置，但也有一些例外”，此外很少作进一步的推理解释。正像刑事破案中，只把人的

“指纹”作为识别罪犯的物证一样，很难由此作进一步的推理解释。本文作者根据多年的结构分析经

验，概要总结了红外光谱解释中的一些基本要点，为红外光谱分析和有机结构分析提供一些简要的实

用信息和应用实例。
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王敬尊等：如何解释红外谱图No.6

1 红外光谱的机理

红外光谱属分子中化学键和官能团的振动吸收光谱。其振动频率主要由化学键连结的原子质量和

化学键的强度决定。通过量子力学的复杂计算，可近似推导不同化学键的振动频率，但实用价值不

大。这是因为分子的红外光谱产生的机理太复杂，下面以一个结构简单的3原子分子的振动为例，至

少出现下列6种模式的多个峰(图1)。

图1 简单的3原子分子伸缩振动和弯曲(变形)振动示意图

+ 由纸面向外；－ 由纸面向内

通常有机分子为多原子组合的复杂分子，各种化学键和基团的振动光谱加合和空间构型的影

响，会出现合频、差频、共振、转动等光谱微细结构许多谱峰组合的复杂光谱，因此对大多数的 IR

谱峰很难逐个做出确切归属。

早期文献中对红外光谱多用波长(μm)表示，数字不够精确，现在多用波长的倒数即波数(cm－1)表

示，两者换算：波长(μm) = 10000/波数(cm－1)。红外光谱频率范围通常认为在0.78－1000 μm之间，可

细分为3个区间，即近红外、中红外、远红外：

近红外波长和频率：0.78－2.5 μm，即约13000－4000 cm－1，主要用于含多H基团的定量分析；

远红外波长和频率：25－1000 μm，即 400－10 cm－1，主要用于无机和金属有机化合物的光谱测

定；

中红外光谱波长和频率在2.5－25 μm，即4000－400 cm－1，有机化合物的红外光谱多出现在这个

范围，这也是红外光谱结构分析和本文论述的主要领域。

2 分子结构的特征峰的识别

对复杂的有机化合物红外光谱的识别与解释，在各种文献中的官能团化学键附吸收频率表给出

一些较宽范围的谱带[2]，只能对谱图中的吸收峰做出粗略的归属。用这些谱带数据作 IR谱图归属解释

仍显太复杂和繁琐。真正实用的 IR图谱解释还是靠熟记各种官能团的几个特征吸收峰的经验归属。

当然如有计算机储备的红外光谱数据库查阅是最方便的方法，但这些谱库价格昂贵，不是所有 IR仪

器都能具备的。下面概括总结有机化合物常见的官能团实用特征吸收谱带，对每个官能团结构类型

的归属能记住其中2－3个特征峰足矣。

2.1 烃类的C―H键振动峰

(1) ―CH3：2962、2872 cm－1为 2 个伸缩振动强峰，1380 cm－1为弯曲振动强峰；―C(CH3)2―：

1380、1370 cm－1为2个弯曲振动强峰；―C(CH3)3：1390(中)、1365 cm－1为2个弯曲振动峰。

(2) ―CH2―：2926、2853 cm－1为2个伸缩振动强峰，1470 cm－1(中强)为弯曲振动峰；―(CH2)n―：

720 cm－1(中强)为碳连n大于4的骨架振动峰。

(3) 烯烃类 C＝C 键振动峰。如―CH＝CH―： 970－960 cm － 1(反式，强)为面外变形振动

峰；―CH＝CH2：915－905 cm－1(强)为―CH2面外变形振动峰，995－985 cm－1(强)为―CH面外变形振动峰。

(4) 炔烃类C≡C键振动峰。如≡C―H：3300 cm－1(强)为伸缩振动峰；―C≡C―：2140－2100 cm－1

(强)为单取代的伸缩振动峰，2260－2190 cm－1(强)为双取代的伸缩振动峰。
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(5) 芳烃类化合物的振动峰。芳烃类化合物结构复杂，虽然其面外变形振动峰都很强，但由于在

低波数指纹区 900－700 cm－1的谱图加合数目繁多，影响结构识别的可靠性。如：5个相邻H，770－

730 cm－1(强)；4 个相邻 H，770－735 cm－1(极强)；3 个相邻 H，810－750 cm－1极(强)；2 个相邻 H，

860－800 cm－1(极强)；1个H，900－860 cm－1(中)。

2.2 C―O和O―H键的振动

(1) 羟基―OH的振动。受空间位阻游离的OH：3590－3560 cm－1，伸缩振动，尖峰；分子内氢

键：3570－3450 cm－1，伸缩振动，尖峰，稀释峰不变；分子间氢键，3400－2500 cm－1，伸缩振动，

强、宽峰，稀释峰改变。

样品中的H2O峰经常出现在3400－3200 cm－1和1630 cm－1，干扰羧基和酰胺基的测定，为此可加

入少量重水(D2O)与H2O交换生成HDO，使H2O峰移到3500 cm－1和2400－2000 cm－1。

(2) C―OH 的峰。伯醇：1050 cm－ 1(强)；仲醇：1100 cm－ 1(强)；叔醇：1150 cm－ 1(强)；酚类：

1200 cm－1(强)。

(3) 醚类C―O―C的峰。烃基醚：1150－1060 cm－1(极强)；芳基醚：1270－1230 cm－1(极强)；环氧

化合物：1250 cm－1(极强)；过氧化物：1820－1810 cm－1和1800－1780 cm－1(强)。

2.3 含羰基C＝O化合物的吸收峰

(1) 醛。饱和脂肪族醛：2900－2720 cm－ 1，1740－1720 cm－ 1，1440－1325 cm－ 1，强；芳基醛：

1715－1695 cm－1，1415－1350 cm－1，强；1320－1260 cm－1，1230－1160 cm－1，强。

(2) 酮羰基。饱和酮：1725－1705 cm－ 1(中)；1325－1215 cm－ 1(强)；芳基酮：1700－1680 cm－ 1

(中)；1220－1075 cm－1(强)；醌类：1690－1660 cm－1(中)。

(3) 酯。C＝O伸缩振动包括：饱和酯：1750－1735 cm－1(强)；芳香酯：1730－1715 cm－1(强)；内酯

(饱和)：1780－1760 cm－1(强)；内酯(不饱和)：1750－1735 cm－1(强)。C―O伸缩振动包括：甲酸酯：

1200－1185 cm－1(强)；乙酸酯：1250－1230 cm－1(强)；苯甲酸酯：1310－1250 cm－1(强)，1150－1100 cm－1

(强)。

(4) 有机羧酸、酐及盐。―OH(游离)：3560－3500 cm－ 1(中)；―OH(缔合)：3400－2500 cm－ 1；

C＝O(饱和) ：1725－1700 cm－1(强)；芳香酸：1700－1680 cm－1(强)；C―O 振动：1320－1211 cm－1

(强)；酸酐：1850－1800 cm－ 1；酰氯：1815－1770 cm－ 1；羧酸盐(―COO－)：1610－1550 cm－ 1(强)，

1420－1300 cm－1(强)。

可用酸、碱调节样品的pH，观察峰的移动来识别羧酸及盐。

2.4 含氮化合物的吸收峰

(1) 胺及铵盐。NH伸缩振动峰：3500－3300 cm－1(中)；伯胺两个谱带，仲胺和亚胺一个谱带。NH

变形振动峰：1650－1590 cm－1(中)。C―N振动：芳胺(伯)，1340－1250 cm－1(强)；芳胺(仲)：1350－

1280 cm－1(强)；芳胺(叔)：1360－1310 cm－1(强)；脂肪胺：1220－1020 cm－1(中)。铵盐(―NH3
+)：3380－

3280 cm－1，1600、1400 cm－1。

可用酸、碱调节样品的pH，观察峰的移动来识别胺及铵盐。

(2) 酰胺。① NH伸缩振动峰：伯酰胺(氢键)，3350 cm－1和3450 cm－1(中)；仲酰胺(氢键，顺式)，

3180－3140 cm－1(中)；仲酰胺(氢键，反式)，3320－3270 cm－1(中)。② C＝O吸收峰：直链伯酰胺，

1670－1630 cm－1(强)；直链仲酰胺，1570－1515 cm－1(强)；环酰胺，1760－1730 cm－1(强)。

(3) 氨基酸、肽及盐。①―NH3
+：伸缩振动峰，3130－3030 cm－1(中)；变形振动峰，1650－1610 cm－1、

1550－1485 cm－1(中)、1410－1390 cm－1(尖强)。② ―COOH，―COOM：1600－1560 cm－1。③ α-氨基

酸盐：1754－1695 cm－1(中)。④ C＝O：酰胺 I，1620－1600 cm－1(强)；酰胺 II，1570－1500 cm－1(强)。
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王敬尊等：如何解释红外谱图No.6

(4) 硝基化合物。硝基(R―NO2)：1650－1500 cm－ 1(强)，1350－1250 cm－ 1(强)；硝酸酯(―O―

NO2)：1650－1600 cm－1(强)；1300－1250 cm－1(强)；亚硝基(R―N＝O)：1600－1500 cm－1(强)；亚硝酸

酯(―O―N＝O)：1680－1500 cm－1(强)；硝酸根(―NO3
－)：1410－1340 cm－1(强)。

(5) 氮杂环化合物。含氮杂环化合物如吡啶、喹啉、嘧啶、嘌呤等在生化研究中倍受重视。

C―H：3020 cm－1(强)，伸缩振动峰；C＝C、C＝N：1660－1590 cm－1(强)；环振振动峰(C―H变形)：

1200 cm－1(强)，1100－1000 cm－1(强)；950－650 cm－1(强)。

2.5 含杂原子化合物的吸收峰

(1) 含 S 化合物。硫醇(―S―H)：2600－2550 cm－ 1；硫酮(C＝S)：1200－1050 cm－ 1(中)；亚砜

(―S＝O)：1200－1050 cm－1(强)；砜(―SO2―)：1350－1300 cm－1(强)，1610－1550 cm－1(强)；硫酸酯

(―O―SO2―O―)：1440－1330 cm－ 1(强)；1230－1150 cm－ 1(强)；磺酸 (―SO3H)及磺酸盐 (―SO3
－ )：

1210－1150 cm－1(强)，1060－1030 cm－1(强)；650 cm－1(强)。

(2) 含 P化合物。P＝O(游离)：1350－1250 cm－1(强)；P＝O(氢键)：1250－1150 cm－1(很强)；P―

O―C(脂肪族)：1050－990 cm－ 1(很强)；P―O―C(芳香族)：1240－1190 cm－ 1(强)；P―OH：2700－

2560 cm－1(宽)；P―H：2440－2350 cm－1(中)；P―CH3：1320－1280 cm－1(强)；P―苯基：1450－1435

cm－1(强)；P―Cl：580－440 cm－1(强)；P―F：885－810 cm－1(强)；磷酸根(烷基取代物)：1180－1150

cm－1(强)；磷酸根(苯基取代物)：1090－1040 cm－1(强)。

(3) 含Si化合物。Si―CH3：1259 cm－1，810－800 cm－1；Si―苯基：1249 cm－1，1130－1090 cm－1；

Si―H：2300－2100 cm－1；Si―O―Si(环形、三聚体)：1020－1010 cm－1；Si―O―Si(四聚体)：1090－

1080 cm－1；Si―O―Si(大环)：1080－1050 cm－1；Si―O―C(链式)：1090－1020 cm－1。

(4) 含卤素的化合物。由于红外光谱仪的许多光学器件为卤素的晶体，所以在红外光谱的骨架振

动区无特征的吸收峰，仅在指纹区有吸收峰，但易受分子中其他化学键峰的干扰，仅靠这些峰作结构

识别要谨慎。如，C―F：1400－1000 cm－ 1(极强)；C―Cl：800－600 cm－ 1(强)；C―Br：600－500

cm－1(强)；C―I：500 cm－1(强)。

2.6 无机阴离子的红外吸收峰

无机化合物中金属元素的定性和定量分析，采用发射光谱(ICP/AES(MS))、X光荧光光谱(XFS)、

扫描电镜(SEM)等方法很容易解决，但这些方法对无机阴离子的结构分析无能为力。无机阴离子的分

析通常建议采用离子色谱法，不但分析操作手续冗长，且必须有已知标准化合物作对照分析。作为有

机化合物鉴定的红外光谱分析方法，也是一种被忽视了的快速、准确地鉴定大多数无机阴离子的好方

法。大部分无机阴离子的红外谱图谱峰比较简单，峰的强度较高，很容易识别和确认。常见的无机阴

离子特征红外吸收谱带包括：硅酸盐：1100－900 cm－1(强)；磷酸盐：1030－1000 cm－1(强宽)；碳酸

盐：1450－1400 cm－1(极强)；碱式碳酸盐：1430 cm－1(双峰，极强)，3300 cm－1(―OH氢键缔合峰)；硫

酸盐：1130－1080 cm－1(极强)；硝酸盐：1380－1350 cm－1(极强)；亚硝酸盐：1250－1230 cm－1(极强)；

氰化物、硫氰酸盐(―C≡N)：2200－2000 cm－1(强)。

3 影响红外光谱基团吸收频率位移的原因

红外光谱中基团的吸收频率主要由基团化学键结合的力常数和基团的原子质量决定，但这些基团

的红外吸收频率，受在分子中所处环境影响会发生位移。这些影响因素一般可归属为基团的外因和内

因，外因主要是分子的物态、晶态、溶剂和杂质等影响；内因主要是分子结构中基团的周围基团和在

分子结构中空间构型等的影响。许多文献中讨论了“影响吸收峰位置位移的因素”，由于这些影响因

素的加合，使红外光谱变得更加复杂，增加了对红外光谱准确理论解释的困难，虽然可预示分子某些

结构特征峰的出现，但要注意会经常遇到一些解释困难的例外，使红外光谱理论解释增加了许多不确
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定因素。

3.1 样品外部环境的影响

样品处于气态时，分子间相互作用力很小，因而光谱与常见的凝聚态光谱明显不同，所以气态样

品的 IR图一般不能直接使用常规的凝聚相的红外图作参比，这在GC-IR分析时要特别注意。例如气

态丙酮的羰基频率1742 cm－1，液态时为1718 cm－1。

文献中给出的标准谱图多为分子的液态或固态的凝聚态标准图。样品处于凝聚态时，分子间相互

作用力强，特别是极性溶剂和分子中出现活泼氢的氢键缔合，使谱峰峰型发生改变并出现大的位移。

如羧酸的羟基可能出现从3450 cm－1到2000 cm－1宽而平缓的峰。分子间的缔合效应一般使伸缩振动频

率降低，而变形振动增高；NH基团的氢键较弱，一般为出现在3500 cm－1后的尖峰；固态的晶格效应

对低频影响较大，如结晶态的聚乙烯在720 cm－1会出现裂分的双峰。

当样品中存在一定量的溶剂时，溶剂的极性会使伸缩振动频率向高频位移；当样品的分离纯度不

够高时，此时存在的杂质似溶剂一样，也会影响基团的振动频率。

3.2 基团受分子结构内环境的影响

(1) 偶极诱导效应。

分子中邻近基团的电负性大小以及产生的偶极诱导效应对基团的吸收频率位移有显著的影响。一

般亲电基团使基团的吸收频率向低频移；供电基团使基团吸收频率向高频移。如R―(C＝O)―F的

ν(C＝O)为1480 cm－1，而R―(C＝O)―OCH3的ν(C＝O)为1738 cm－1。

(2) 共轭效应。

π键和孤对电子的共轭效应通常使基团的电子云密度增加，力常数减少，双键伸长，单键缩短，

所以双键的吸收频率向低波数移，单键向高波数移 。

(3) 立体空间效应。

环内的张力增加，使伸缩频率低移；环和双键的共轭诱导效应使基团的电子云密度增加，引起伸

缩频率低移；由于取代基团的方向性会出现对称振动和不对称振动；当基团受到相邻基团的空间位阻

影响时，可使基团峰的伸缩频率发生位移，如受空间位阻孤立氢的氢键缔合力降低，伸缩频率向高频

移，出现尖而强的单峰。

(4) 共振偶合效应。

分子内几个基团的吸收频率相近时，由于频率的偶合共振而出现倍频、差频、结合频等峰的位移

或新峰，使复杂结构分子的谱图更加复杂而难以预测和解释。

4 红外光谱在结构解释和组分的鉴定分析中须特别注意的事项[3]

红外光谱方法的特点是分析速度快；可测定样品的范围宽，气、液、固体和高分子弹性体等都能

分析；分析样品为非破坏技术，用量小，一般分析取样在毫克级，微量分析技术可做到微克级。红外

光谱作为定量分析方法，由于制样操作麻烦，选择定量测定的峰受多种干扰因素的影响，误差较大，

一般在5%－10%。所以红外光谱分析应用最多的是对分子的官能团结构分析和对不同样品进行比对

的鉴定分析。分析中须特别注意的事项如下：

(1) 关注样品的来源和相关的理化性质数据。

分析前尽可能地了解样品的来源、用途、元素组成、可能的结构类型、理化性质等信息。如对样

品的来源、用途相关信息有足够的了解，通常可预测出样品结构的类型和组成范围。

(2) 关注样品的 IR测定实验技术。

分析制样取样量和样品的浓度是否适当，最大吸收峰是否出现平头饱和抑止峰；光路平衡调节和

是否有水气、CO2气体的干扰；压片法测定时压片的透明度是否均匀，光谱基线是否有上飘移和基线
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校正等。

(3) 关注样品的纯度是否能提供足够可靠的红外光谱。

红外光谱对样品测定要求的“光谱纯度”不高，能达到90%－95%即可提供有效的信息。这也表

明它对样品中含量只有百分之几的小量组分，特别是微量组分检出的灵敏度不高。例如有时对两个目

视完全不同颜色的样品，竞给出相同的红外图；对许多相对分子质量不同而结构相近的同系物，可给

出相近或相同的红外图；对于多组分商品组成的分析，必须预先进行分离纯化，如萃取、蒸馏、重结

晶等化学法分离分析；必要时还可采用柱色谱、薄层色谱等做进一步纯化分离。由于红外光谱分析对

样品的纯度要求不高，许多简短的分离即可达到分离纯化的要求，各种分离方法是否有效和是否达到

红外分析的要求，必须同时用红外光谱跟踪分离的每一步操作过程。

(4) 识别 IR图中易出现的“假峰”和“鬼峰”。

红外光谱分析中出现的“假峰”主要由仪器和分析方法产生，如光路不平衡在2235 cm－1出现光

路中的CO2峰；2500－1600 cm－1的H2O干涉条纹峰；3400 cm－1溴化钾压片中吸附的水峰等。有时也会

出现一些与样品结构和实验技术无关的峰，其特点是：大小形状不定、时有时无、出没位置无常，俗

称“鬼峰”(ghost perks)。一些鬼峰是由样品分离过程中引入的杂质产生的。如在~1100 cm－1出现宽而

强的Si＝O键峰，可能是由于合成反应中用高真空硅脂做密封剂或者用硅胶作吸附剂分离样品；甚至

用蒸馏水作溶剂蒸干后出现。用石油醚类溶剂带入1380、1460和2900 cm－1附近的烷烃吸收峰；多数

洗脱有机溶剂蒸发残留出现的塑化剂邻苯二甲酸酯在2900、1720、1280 cm－1的吸收峰。识别这些偶

发鬼峰的办法是用同样实验条件作空白对照实验予以确认。

(5) 关注峰的位置、形状、强度和相关峰4个综合信息。

分析中首先关注的是吸收峰的位置，即峰的波数值；其次也要注意峰的形状，如尖峰、宽峰，有

无肩峰和峰的裂分；第三，关注峰的强度是强、中、弱的峰；第四，注意同样官能团可能出现的不同

位置的各个相关峰。只有这4个因素都与标准样品或图谱相同时，才能作出可靠的结构解释和比对判

断。

(6) 在未知物的结构分析中特别注意光谱综合分析。

仅靠单一的红外光谱结构解释和比对分析，有时难以给出确切无疑的结论，为此应该结合有机质

谱和核磁共振波谱等的综合分析，给出一致的结构信息，才能给出更可靠的结论。如联合国禁止化学

武器的核查要求，对每个可疑物必须采用GC-MS、GC-IR、H NMR、P NMR谱等4种方法分析并给

出一致结果，才被认为是有效的数据。数据中缺少上述分析方法中任何一种都视为结论数据无效。

5 红外光谱分析的应用示例

5.1 红外光谱分析常见的应用范围

(1) 对完全未知样品的类型归属分析。

如能熟练掌握本文归属的官能团的红外吸收峰信息和样品应用相关的信息，对纯度足够的样品，

一般毫不困难地就能给出样品的结构类型和组成信息。

(2) 对未知物的组成比对分析。

一般需要标准对照物，或标准物的标准光谱图。这种比对分析通常作为样品物证的“指纹”谱，

无需对光谱进一步解释即可给出结论。

(3) 生产过程中影响产品质量工艺分析和产品品质分析。

对固态、液态样品，特别对高分子材料分析经常是不可取代的分析方法。

(4) 对商品样品的解剖分析和新产品的开发分析。

国内红外光谱分析的同行，许多涉足于样品的解剖分析和新产品的开发分析。这就要求分析工作
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者首先要自己动手对样品进行分离，制备纯样进行红外光谱分析，在此基础上能够设计合理的实验，

补充质谱、核磁等仪器综合分析方法，对样品的结构和组分给出更可靠的结论；最后进一步提出组分

结构和组成。如果根据分析提出的样品的组成，可自行将各组分按比例调配或采用必要的合成制作工

艺，一个新产品可能就会诞生在剖析工作者的手中[3]。

5.2 红外光谱分析的应用实例

(1) 用HPLC制备纯样时引入的溶剂杂质的干扰及消除对策。

HPLC技术的高分离效率是众所公认的，但是试图从混合物中来分离制备纯样的HPLC实验，很

少有成功的示例。分析其分离失败的重要原因，不仅分析前需对样品进行必要的“前处理”，而且有

时还需要对分离制备后的“纯样品”再进行一次正确的“后处理”。如在合成富勒烯的研究中，需要

从复杂的混合物中分离制备各种富勒烯同系物的纯样，研究中采用HPLC半制备碳18柱，甲醇-水作

流动相，254 nm检测波长，色谱峰分离度很好，如此连续进样并严格截取收集色谱图中目标物，除

去溶剂后再重复做第二次分离分析，最后得到富勒烯各组分的“纯样”，但经 IR分析的图中竟莫名其

妙地出现很强的富勒烯分子结构中不存在的1720 cm－1的羰基振动峰和～2900 cm－1烃类的C―H振动

峰。对实验失败的主要原因进行分析后确认，这是HPLC在纯样制备分析中经常出现的流动相“溶

剂”问题。由于在HPLC分析中分析样品时进样的浓度通常只有百分之几，分析中又被流动相溶剂大

量稀释，收集到色谱峰的样品，其在溶剂中的浓度可能只有千分之几；由于HPLC通常只有紫外检测

器，对许多烃类杂质没有或只有很弱的信号，因此大量溶剂中常见的塑化剂和烃类污染物经浓缩后也

被富集在分离后的“纯样”中，这些杂质在紫外光谱检测中视而不见，但被红外光谱一览无余。为消

除这些杂质，进一步纯化办法之一是用对“纯样”不溶解的正己烷洗涤得到的固体样品，即可去除这

些溶剂带来的杂质，得到纯度足够满意的样品。

(2) 红外光谱用于卫星发射火箭火药的品质分析。

在我国某次卫星即将发射前的安全检查中，发现一种发射药的外包装表面出现许多白色粉末物，

因此怀疑发射药是否变质而影响卫星发射。紧迫的时间需要我们设计最合理的分析程序。首先对此白

色物用红外光谱分析，结果只在1430 cm－1出现极强碳酸盐的双峰，和3300 cm－1为―OH氢键的缔合

峰，未发现其他有机物吸收峰的存在，表明此白色粉末物为一种无机碱式碳酸盐；为确定此盐的阳离

子，采用扫描电镜的能谱分析，结果只检出有Mg元素；两者分析数据结合表明此白色物为碱式碳酸

镁。根据发射药的制造常识，通常需在发射药中加入5%的氧化镁做中定剂(稳定剂)，因此在发射药

包装材料表面不可避免地有少量氧化镁的污染，而氧化镁由于在潮湿空气中放置，吸收空气中的二氧

化碳和水可产生碱式碳酸镁。收集火药外包装上的全部白色物只有毫克级，约为加入氧化镁的数量千

分之几，完全不会影响有防水包装发射火药的品质。我们在一个小时内完成了分析任务，准确的分析

结论支持并确保了这次卫星准时成功的发射。

(3) 导航陀螺仪失控故障分析。

陀螺仪是飞机、轮船、导弹等导航方向自控的核心部件，一个不到拳头大的陀螺仪，其气动轴承

要求在数万转的高速和较高的温度下运转，并能稳定、无故障地工作数万小时。可以设想一个导航陀

螺仪运转失控的后果可能会导致一场严重的灾难。为检查陀螺仪运转故障失控的原因，我们解剖了有

故障的陀螺仪，对陀螺仪内部件用有机溶剂洗脱出全部的微量物，经红外显微镜分析，确认是环氧树

脂高温下的挥发物，来源于陀螺仪制造工艺中使用的高真空密封环氧树脂胶的低分子挥发物，由此提

出排除陀螺仪失控故障的一个重要措施。

(4) 潜艇机械噪音原因分析。

如何降低潜艇航行时的机械噪音，是关系到潜艇水下行驶远避声呐跟踪的重要技术。潜艇运行噪

音随水下航行时间延续而加重的原因，长期被认为是潜艇机械加工制造技术问题。在寻找潜艇战士在
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水下长期工作引起的身体健康问题时，我们对某潜艇长时间水下航行后各密闭舱中的气体作全捕集采

样，对采集的样品作 IR分析，结果意外发现在动力舱室中除了有烯烃外，还发现在1250、1100 cm－1

有显著量的硅油的吸收峰，索源追查是来自潜艇液压机用的硅油中低沸点挥发物。这种低分子硅油气

体遇到直流电机的碳刷电火花，可变成硬度很高的SiO2和SiC，沉积在碳刷表面，加重了碳刷的摩

擦，由此可能引起潜艇发动机的机械噪音随水下航行时间延长而增加。这个分析结论得到潜艇机器制

造、液压油制造和潜艇运行部门的一致认可，由此为降低潜艇的机械噪音提出一条有效的途径。
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