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苯甲酸中 C = O键振动频率的研究
`

李文津 哀汉杰 王一健
水

(化学教研室 )

提 要 木文测定了羊甲酸固体和它 在不同溶剂中的红外光谱
,

根据实验结果分析
,

我们认为

苯甲酸双聚体中 C 二 O 键的振动频率应为 1 6 g 4 c m 一 王 ,

而不是 1 6 5 3 c m 一 ’ s()
。

此外并讨论了氢键效应

(极性溶剂 ) 与溶剂效应 (非极性溶剂 ) 对苯甲酸的
” ` 一 。

所产生的影响
。

在非极性溶剂中
,

由于

溶剂介电常数 。的增大
,

苯甲酸溶液中的频率 v ,

比其在气态时的频率 v ,

略有降低
,

它们之间的关系

是
: ( v , 一 v s

) /
v , 二 k (已 一 1 ) / ( Z E + 1 ) 一 C

关键饲 苯甲酸 ; 红外光谱 ; 双聚体 ; 振动频率
;

介电常数

有机化合物中含 C 二 O 基的化合物占有

相当大的数量
,
特别是在研究药物的结构中

常常遇到 C “ O 基的频率问题
, 因此 C = O

键的振动频率在不同条件下产生位移的研究

具有重要意 义
。

此外通过苯 甲酸在不同溶剂

中 C = O 键振动频率产生位移的研究还可了

解苯甲酸分子间以及苯 甲酸与溶剂分子间的

缔合情况
。

研究分子的振动频率常用红外光谱法和

联合散射光谱法
,
很多作者 l( 一 4 ) 利用联合散

射光谱法对苯甲酸 C = O键的振动频率进行

过研究
,

另有一些作者 (s) 〔。 )利用红外光谱法

研究了苯甲酸在个别溶剂中 C 二 O 键的振动

频率
。

本文通过红外光谱法研究苯甲酸在多

种溶剂中 C = O键振动频率的位移
,
借以了

解苯甲酸与溶剂的缔合情况
,
并探讨苯甲酸

双聚体中 C = O 键的特征振动频率
。

实 验 方 法

一
、

样品和溶 剂

样品
:

苯甲酸品休 (重庆东方红试剂厂出品
,

分析纯
。

)

极性溶剂
:

甲醇 (北京化工三厂 出 品
,

分 析

纯 ) , 乙醇 (重庆东方红试剂厂出品
,

分析纯 ) ,

乙醚 (西南制药一厂出品
,

分析纯 ) ; 氯仿 (重庆

化学试剂厂出品
,

分析纯 )
。

非极性溶剂
:
四氯化碳 (重庆化学 试 剂厂 出

品
,

分析纯 ) , 二硫化碳 (北京 52 95 2化工厂出品
,

化学纯 ) ; 苯 (上海试剂 一 厂出品
,

分 析纯 ) ;

. 中心仪器室

己烷 (北京市金星化工厂出品
,

化学纯 ) ;

环已烷

(
_

七海试剂一厂出品
,

分析纯 ) ; 石 油 醚 (北京

5 2 9 5 2化工厂出品
,

分析纯 )
。

二
、

光谱测 试

用 P e r k i n 一

E lm e r 5 0 9型红外分光光度计
。

固体样品用压片法 (K C I )制取
,

浓浓用 N a C I窗

液槽制样测定光谱
。

结 果 与 讨 论

苯甲酸晶体和苯甲酸溶于十种不同溶剂

中的 ,
。 一 。

值均列于表 1 ,
部分红外吸收光谱

如图 1 ~ 5 所示
。

为了便于分析比较
,
在表

1 中还列举了其他作者的实验值以及根据文

献川 所提供的方法所计算的 ,
。 一 。

数值
。

所得

结果分别讨论如后
。

一
、

苯甲酸晶体中 C 二 O 键的 伸展振动

频率 (表 1 )
:

很多作者 (1) ()z ( 4 一 。 ) 认为苯甲酸在固态时

为双分子聚集体
,
在液态时大部分也是双聚

体
, A n

e n( 5 ) 认为在气态时也存在部分双聚

体分子
。

我们在测试苯甲酸晶体的红外光谱

时 , 发现了三个 谱 带
: 1 6 9凌e m 一

’ , 1 6 5 7

c rn 一
`
及 1 6了s c m 一

’ ,
结果也表明苯甲酸在

固态时为双分子聚集体
,
其 C = O键的特征

振动频率为 1 6 9 4 c m 一
’ 。

在固态光谱中出现

谱带增多的现象乃是 由于晶格效应 (8) 所致
,

即在固定的结晶环境中由于存在较强的分子

间吸引力
,
因而个别基团的振动也受到结晶

单位结构性质的影响
,
在适当的情况下

,
形

成了在两个分子中间同一基团的相同及异相
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表 1笨甲酸分子中 C =O键的振动须率
*

V= e0( em一 几 )

溶 剂

实验值 计算值
一

张志少 A l l n ec Pa u ld B r o ok s eBa i` Pa孔盯。 “

一红外图谱

甲 醉
9 6 8(强 )

17 18(稍弱 )

160 8

7 125

120 2

7 12 2
图 1

乙 醇
169 8(强 )
17 18(稍弱 )

160 8

17 5 2

乙 醚
169 0(弱 )
17 2 2(强 )

6 8 10

7 125

163 5

17 6 2
图 2

氧 仿
169 2(强 )

7 1 18(弱 )

16 80

17 5 2

169 7

13 7 4

169 4(强 )
]7 0 4(弱 )

9 6 15

17 0 4

6 15 2了旦 9 6

7 4 13

169 9 169 7

1了 4魂
图 3

斌碳四化

169 2

173 8

(强 )

(弱 )

169 5

7 140 ]7 4 1

硫碳二化

羊
169 4

3 7 18

(强 )

(较弱 )

169 5

17 40

169 5

173 8
图 4

己 烷 17 0 0

17 4 8

(强 )

(习弓 )

120 2

l了 7 4

7 193

l了匕 U

环己烷 17 0 0(
17 46(

强 )

弱 )

17 0 2

17 7 4

9 9 6 1

17 49
图 口

石油醚 169 4(强 )7 0 2 1

17 7 4

固 态 19 6 4

16 87

6 17 8

】 G」 2 163 7

液 态 1G 0 65 0 6 1

9 6 12

17 5 2

气 态 17 0 4(双 )
17 5 4(单 )

.a、

根据文献 〔 7〕 3 7页所提供的方法计算
。

b
、

弓 1自文献 〔 3〕 (联合散射光谱 )

C、

弓 1自文献 〔 5〕 (红外光谱 )

d
、

引自文献 〔 6〕 (红外光谱 )

。 、

引自 C JW B r o ok s, e t a l
.

J C he m S o e ,

2 9 6 2 ; 2 0 6 (红外光谱 )

f
、

引自文献〔1〕 (联合散射光谱 )

g
、

弓1自文献〔幻 (联合散射光谱 )

振动
,

因而导致原来的谱带裂分 为 二 的结

果
。

二
、

苯甲酸在极性溶剂中 C = O 键的伸

辰振动须率 (表 1 ;
图 了

、

2)

在稀溶液 (极性的和非极性的 ) 中
,
苯

甲酸单体和双聚体同时存在
,
因此 有 两 个

v 。 一 。

吸收带
,
波数高的一个是单 体 的 特 征

频率
,
波数低的一个是双聚体的特征频率

。
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图 1 准甲酸矛容在甲醇中的红外图语

从表 1可以看声
,

除石油醚外
,
在测试中都可

观察到二个吸收带
,

其值与计算值或文献值

均很接近
。

苯甲酸在石油醚中只见到双聚体

的吸收带可能是由于在测试过程中
, 溶剂挥

发
,
溶液变浓所致

,

因在为 o
.

01 M以上的浓

溶液中竣酸一般都以二聚体存在川
。

溶剂 分子间氢键

准甲酸溶古乙醚中的红外图语

在极性解剂如甲醉
、

乙醉
、

氛仿和 乙醚

苯甲酸双聚的
; _ .。

由于洛剂改变所产生

的频率位移一般不大 (约 10 c m 一
’
) ,

但单

体的
; 。

二
,

则 由 于分子间氢键的 形成而降低

约 4 c0 m 一
’
左 右

。

现 将我们实验结果综述

如下
:

共
_

(单体 ) 乙,

(气态 ,

心
一 c

益 )
了7 5理e r zz

叭
一 。

(双体 )

1 7 0理e rn 一
I

甲醇
几

一 c 了
、 二二穿 \

乙 ,
0

一 c

、 0
一 C

O… H O C H
3 (7 )

0 H

O … HO C Z H
。 ( 7 )

O H

0 … H C C 1
3 (扣 )

O H

17 18 e t了飞 3 G 1 6 9 8 Cm

1 7 1s e ll l 3 6 ] 6 9 8 e n飞

1 7 1 8 e主了 - 3 G 16 9 2 e n l

/\尹\

~
,

O
7 。 夕-飞_ 。 尹 . 尸 LT 。7 、

乙醚吧 少一 C 若
, c :

H
。
(7)

山 「“ 、 扩 勺 \ 。 --TT
_

_
_

。 / 一 “ “ 。

_
、
u --ll … O (

一
心 \ c

Z
H

。

根据氢键形成理论
:

C 因电负性小
, 一

般不能形成氢键
,
但是近年来研究结果 l(0) 表

z刃
:

在氯仿 H C C I
。

中
, IJ I于C l的影响

,
使 C

的电负性增大
,
闪而苯甲酸在氯仿中也可以

形成分子间氛键
。

我们的实验结 果 与 此 相

符
。

1 7 2 2 e m 一 1 3 2 1 6 9 0e m

三
、

苯 甲酸在非极性溶 剂中 C = O 健的

伸展振动频 率 (表 2 , 2 ; 图 3一 6 )

苯甲酸在 1卜极性溶剂中 C 二 O 键的千}
,展

振动频率 Y
、 ,

山于溶剂介电常数
C
的增大

,

比其在气态的频率 叭略有降 低 (表 2 )
,

K i clr w 。 。 d等 (s)
’

碑推导出下列关系式
:
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表 2 农甲酸溶液的 V
。 一 。

与溶剂 (
一

作才如阵 ) 的 介电常数
`

}卜极性
容 剂

v俨
。

( C n z一 1 ) 介电常数 C 一 1

双休

1 0
一 a ( v , 一 v 。

) /
v 丫

单体 双体 Z C + ]休一单一

一(气体 ) 1 7 5 4 1 7 0 4

二硫化碳 1 7 3 8 1 6 9 2 9
.

1 2 7
.

0 4 2
.

6吐 0
.

2 6 1

苯 1 7 3 8 1 6 9 4 9
.

1 2 5
.

8 7 2
.

2 8 0
.

2 3 1

四氯化碳 1 7理0 1 6 9 4 7
.

9 8 5
.

8 7 2
.

2 4 0
.

2 2 6

环 己 烷 1 7 4 G 17 0 0 4
.

5 6 2
.

3 5 2
.

0 2 0
.

2 0或

己 烷 1 7 4 8 1 7 0 0 3
.

往2 2
.

3 5 1
.

8 9 0
.

1 8 6

寮 介电常数的数据引自顾庆超等编 《化学用表》 (江苏科学技术出版社
,

1 9了9年 ) 621 页
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一 尹

子 ) v

k(
￡ 一 l)

2已 + 1
( 1 )

我们的结果表明
:

若以 (
, 、
一 气 ) / ,

、

对

( “ 一 1) / ( 2“ + 1 ) 作 图
,
也有线性关系

(图 6 )
,
不过并非如式 ( 1 ) 所表达的那

种简单的比例关系
:
而是

;

公 ,
一 夕 s

v v

灰 ( ` ~ D

Z e + 1

一 C ( 2 )

亦即直线 A 和 B 的数学表达式分别为
:

下
v
一 愁,

s 又 1 0 一 3 = 3
.

7 3

一 1 2

2忍 + 1 /

0 x 1 0一 3

( 3 )

下v
一 V I C 一 1 \

XI
U

一 比
·

14 、乏西
-

i--]
一 1 9

.

8 x 10
一 3 ( 4 )

当 v
,
二 v

、

时
,

式 ( 3 )或 ( 4) 的左边为零
,

解出式 ( 3 )和 ( 4 )分别得到
: ￡ 3 = 1

.

0 0 0 9 6 7
,

。 `

=1
.

0 0 0 9 6 9而且
。 3 二 “ ` 。

鉴于气态物质的

介电常数 。 都是大于 1而非常接近于 1 ,
我

们推断
, ￡。

或
: `

有可能就是苯甲酸蒸气的介

电常数
,
对此

,
我们拟再作进一步的研究

。
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鹤鹑
、

鹑蛋以及鹤鹑饲养者空肠弯曲菌

带菌情况的观察 (摘要 )

潘绍武
*

董家新
* *

程 建社
*

围内外许多学者已经证明
,

多种动物的肠道可携带空肠弯曲菌 (以下简称空弯菌 )
,

成为人类空弯 菌

腹泻的重要传染源 , 但鹤鹑 ( C ot u nr ix q u
ia l) 是否带菌

,

尚无报道
。

仍鹑肉是美味佳肴
,

鹑蛋营养价值

较高
,

现今饲养机鸽的爱好者和专业户甚多
,

因此同人的关系密切
。

1 98 5年 1 1月至 1 9 8 6年 3月我们在重庆
,

从四个养殖场 18 2只鹤鹑的肛拭子中分离出空肠弯曲菌 146 株
,

平

均检出率为 8 0
.

2 % (最低为 6 5
. 。%

,

最高达 9 1
.

4 % ) ; 从 42 只鹤鹑的胆汁中分离出 10 株
,

检出率为 23
.

8 % ,

从 100 只鹑蛋的蛋表拭子中分离出 3 株
,

检出率为 3% ; 从而首次发现鹤鹑是空肠弯曲菌的携带者
,

并 且带

菌率很高
。

与此同时还发现鹤鹑饲养者的空肠弯曲菌的带菌率为 1 3
.

3%
,

明显地高于其他的正常人群
,

表

明与鹤鹑接触密切可能有因果关系
。

此外
,

通过比较证明
,

羊
、

牛
、

猪三种血液的C a m p了
一

B A P培基均适用作空肠弯曲菌的分离培 基
,

而

且同时并用这三种培基中的任何两种
,

尚能显著地提高检出率
。

,
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