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前言

　　本书是《有机化合物结构鉴定与有机波谱学（第二版）》（宁永成，科学出版社，2000）的姊妹
篇。
　　《有机化合物结构鉴定与有机波谱学》出版以来，在国内有关研究所的研究人员和高校的有关专
业的教师、研究生和本科生中得到广泛的应用。
作为大陆此领域的第一部著作，1991年在台湾出版繁体字版，同年秋季获得国家教委优秀教材二等奖
。
该书第二版在2003年被教育部研究生工作办公室选为首批79部研究生教学用书之一（全国化学类著作
仅两部人选，清华大学仅此一部入选），以后更进一步得到推广。
目前除在台湾出版的繁体字版的印数未知以外，《有机化合物结构鉴定与有机波谱学》在内地的累计
印数已经超过25000册（第二版每年都重印）。
2005年春，该书的英译加增补版Structural Identification of Organic Compounds with Spectroscopic
Techniques由国际知名出版公司Wiley-VCH出版。
英文版被很多国外的高校和研究所收藏，的确是走向了世界。
　　但是从另一方面考虑，该书所阐述的理论较深，自学比较困难。
由于讲述理论所占据的篇幅较大，对于谱图解析的阐述就不够详尽，而很多读者恰恰对于谱图解析更
为关注。
正是基于这个考虑，本书的出版势在必行。
　　应用有机波谱学来鉴定有机化合物结构的方法已广为人知。
国内已经出版大量的著作。
但是关于核磁共振的部分，一些重要的内容（如对称面原则）没有讨论、二维谱的内容不够；质谱部
分，没有介绍软电离质谱、串联质谱的解析；更没有专门推导结构的著作。
　　从国外的出版物来看，不乏推导未知物结构的著作，可以分为三类：　　1.以核磁共振为手段推
导未知物结构　　这类著作很多，涉及的未知物结构也很复杂。
然而它们的主要不足之处在于仅用核磁共振谱图，不用质谱和红外数据。
这样显然是不全面的。
　　2.以核磁共振、质谱和红外光谱的综合解析来推导未知物结构　　虽然它们仍然提倡几种谱图的
综合解析，但是涉及的未知物结构太简单。
　　3.单独的质谱和红外光谱的著作　　由于它们不采用核磁共振谱图，解决的未知物结构特别简单
，没有很高的参考价值。
　　鉴于上述情况，这三类著作都不理想。
总体来讲，不能满足有关读者的需求，更何况解析谱图需要掌握不少的技巧和具体的方法，需要深人
讨论。
　　作者开始写作时的想法是以综合解析各种谱图来推导未知物结构或者确认化合物结构为主；把本
书和《有机化合物结构鉴定与有机波谱学》（第二版）（宁永成，科学出版社，2000）配合使用。
后来作者考虑还是把目前这本书写成一本独立的书比较好。
　　本书共6章。
第1～5章分别讨论核磁共振氢谱、核磁共振碳谱、核磁共振二维谱、质谱和红外光谱的解析，介绍每
种谱图解析的技巧和方法。
第6章为各种谱图的综合解析，占本书23的篇幅，从简到繁地讨论了20个例题。
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内容概要

本书是《有机化合物结构鉴定与有机波谱学(第二版)》(宁永成，科学出版社，2000)的姊妹篇。
全书共6章，第1～5章分别介绍核磁共振氢谱、核磁共振碳谱、核磁共振二维谱、质谱、红外光谱解析
的基础知识和解析方法，第6章列举了大量有机化合物结构解析的实例，通过实例可了解各种谱图的
功能。
本书介绍了谱图综合解析的方法，突出了各类谱图解析的规律、方法和技巧，读者通过对本书的学习
，可加强谱图解析能力。
　　本书的英文版由威利(Wiley)出版公司同步出版。
　　本书可供高等院校高年级本科生、研究生使用，也可供涉及有机化合物结构鉴定工作的科研人员
参考。
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章节摘录

　　第6章 谱图的综合解析　　前面5章分别阐述了各种谱图的解析，本章讨论几种谱图的综合解析。
　　首先，需要说明：本书把谱图综合解析的方法集中于最常见的方法，即利用核磁共振氢谱、碳谱
、DEPT谱、COSY谱、HMQC、谱（或HSQC谱）和HMBC谱，以及必要的其他数据（如从质谱得到
的相对分子质量，串联质谱的数据）推导未知物的结构，或确认化合物结构。
这是因为上述方法是目前最常用，也是很可靠的方法。
由于作图的条件苛刻（如2D-INADEQUATE谱）或其他原因，其他方法比前述方法的应用少得多，因
此没有在此介绍。
　　其次，在本章的实例中，以指认为主而确认化合物结构的例题占了比较大的比例。
这是因为如果真正要推导结构完全未知而又很复杂的化合物结构时，上述方法的确还存在困难。
此时往往需要应用X射线单晶衍射来确定复杂化合物的结构。
如果有X射线单晶衍射的基础，上述方法可以完成其衍生物的结构推导。
也经常看到，在报道化合物结构的文献中往往通过对比以前文献的相关数据而确定结构。
另外，有时遇见的未知物结构并不是很复杂，但是在未知物结构中季碳原子及杂原子比较多，这
使COSY谱、HSQC谱和HMBC谱的功效大受影响，也使上述常用方法遇到困难。
　　不管怎样，通过本章的讨论，读者可以掌握这套方法，并学会怎样从谱图得到尽可能多的结构信
息。
　　6.1 常用的方法和步骤　　为推导一个未知物的结构，一般情况下需要质谱的相对分子质量数据或
者元素组成式。
虽然核磁共振氢谱和碳谱给出了碳原子和氢原子详尽的信息，但是它们仅对于某些杂原子给出直接的
信息（如碳谱中的羰基）和间接的信息（如氢谱中的NH、OH，氟原子产生的氢谱和碳谱谱线的裂分
），对若干杂原子不能给出信息（如硫醚），此时如果没有质谱的数据是不可能完成推导未知物结构
的任务的。
　　一般情况下，采取逐次分析各种谱图，得到有关的信息，最后进行未知物结构的组装或者结构的
确认。
　　解析谱图的顺序及应该得到的信息如下：　　1.核磁共振氢谱　　一般情况下首先分析核磁共振
氢谱。
　　核磁共振氢谱能够给出化合物结构的丰富信息：　　（1）从核磁共振氢谱可以得到未知物结构
的一个总体认识：是脂肪族化合物还是芳香族化合物？
如果是脂肪族化合物，其碳链是正构还是分枝？
分枝是多还是少？
　　&hellip;&hellip;
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