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结构相似单糖和二糖分子的太赫兹时域光谱研究

陈
!

涛!蔡治华!胡放荣!殷贤华!许川佩"

桂林电子科技大学电子工程与自动化学院!广西 桂林
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摘
!

要
!

应用太赫兹时域光谱$

NOP+NM0

%技术结合密度泛函理论$

MhN

%对两种结构相似的典型单糖和二糖

物质$

M+

葡萄糖和乳糖一水化合物%在
.&!

#

/&,NOP

频段的太赫兹吸收光谱进行了实验与理论模拟研究#首

先!利用
NOP+NM0

技术分别测量了
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物在
.&!

#

/&,NOP

频段的太赫兹特征吸收

谱!获得了它们在此太赫兹频率范围内的指纹光谱数据!发现虽然乳糖的组成结构中含有葡萄糖!但
NOP+

NM0

技术对糖类分子的结构变化非常敏感!两种物质在所测太赫兹频段内分别表现出各自不同的太赫兹指

纹吸收特性#然后!利用
MhN

方法分别对两种糖类物质单分子和多分子构型的低频集体振动模式进行了理

论模拟计算!获得了
M+

葡萄糖晶胞构型和乳糖一水化合物单分子及晶胞构型的
MhN

模拟计算结果!并通过

简正振动模式分解的
JEM

分析方法!结合
W7V55#;1H

显示的分子振动形式!对两种糖类物质在太赫兹频段

吸收峰的简正振动模式进行了指认!发现乳糖一水化合物的振动模式与羟基$1

QO

%"羟甲基$1

]O

-

QO

%

和糖苷键的振动模式密切相关!且
M+

葡萄糖在
/&CCNOP

处及乳糖一水化合物在
/&!SNOP

处出现的吸收峰

主要是由分子间的相互作用$氢键和范德华力%!尤其是相互作用较强的氢键引起#最后!利用约化密度梯度

$

KMW

%分析!可视化地分析了
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物分子间相互作用的位置"类型和强度!进一步证

明了两种物质在太赫兹频段的特征吸收峰主要来源于分子间氢键网络支配的集体振动模式#研究结果表明!

NOP+NM0

技术对糖类分子结构的细微变化有着敏锐的感知!虽然
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物的分子结构相

似!但太赫兹波对它们之间的结构差异十分敏感!两者在太赫兹波段的特征吸收谱表现出明显差异!这为

NOP+NM0

技术结合
MhN

方法对糖类物质进行检测识别以及研究糖类分子间的相互作用提供了有价值的实

验和理论参考#
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M+

葡萄糖&乳糖一水化合物&密度泛函理论

中图分类号!

QC!!&C

!!

文献标识码!

:

!!!

!%&

!

/.&!")C

"

R

&;558&/...+.*"!

#

-./"

$

.!+.)S)+.,

!

收稿日期!

-./S+./+/"

%修订日期!

-./S+.*+.*

!

基金项目!国家自然科学基金项目$

//*,C.*"

!

)/SC/*.-

%!广西自然科学基金项目$

-./*W>'0hG:/!"-*-

!

-./SW>'0h::/!S."!

%!广西

自动检测技术与仪器重点实验室基金项目$

a_/,/.-

%

!

作者简介!陈
!

涛!

/"SC

年生!桂林电子科技大学电子工程与自动化学院副教授
!!

1+A7;%

'

32=18

!F

V13B19VB28

"

通讯联系人
!!

1+A7;%

'

U2

(!F

V13B19VB28

引
!

言

!!

太赫兹$

N147=143P

!

NOP

%波一般指频率范围在
.&/

和
/.

NOP

之间的一段电磁波!其波段处于远红外与微波之间(

/

)

#

NOP

波具有很多优越的性质!如指纹谱性"安全性和透视性

等!

NOP

波具有的这些优越性质!使得其在诸多领域$如生

物"化学"医学和材料等%具有重要的学术研究价值和应用

价值(

-+!

)

#太赫兹时域光谱$

N147=143P3;A1+9$A7;85

(

1234$5+

2$

(6

!

NOP+NM0

%技术是近年来发展起来的一种基于
NOP

电

磁辐射脉冲的新型相干探测技术!具有信噪比高"频带宽和

非接触性测量等特点!可对被测样品的吸收系数和折射率等

物理参数进行快速准确的测量(

C

)

#密度泛函理论$

9185;3

6

DV823;$87%3=1$4

6

!

MhN

%方法是一种用于研究分子和固体电

子结构的方法!具有计算量小和计算精度高等特点!可对气

相分子及晶体进行理论模拟和理论解析!从而确定物质特征

吸收峰的形成机理和振动模式归属(

*

)

#因此!利用
NOP+NM0

技术结合
MhN

方法可对生物分子在
NOP

波段的分子结构及

分子间相互作用进行研究!在生物样品检测和生物分子识别

方面具有较好的优势#

糖类是一类十分重要的生物分子!是生命活动中不可替

代的物质#糖类除了作为维持人和动植物生命所需的主要能

源物质!还肩负着重要的生物功能!它作为信息分子可以进

行细胞间的通讯!在生物体受精!胚胎的发生和分化!以及



个体生长发育的各个阶段都起着重要的作用#目前!国内外

已有研究人员利用
NOP+NM0

技术结合
MhN

方法对糖类生

物分子的振动模式进行了分析研究#

-./C

年!

[=18

F

等(

)

)报

道了葡萄糖和无水葡萄糖的
NOP

振动吸收光谱!反映了葡

萄糖分子间及葡萄糖和水分子间的相互作用&

-./*

年!黄瑞

瑞等(

,

)利用
NOP+NM0

技术和傅里叶变换红外光谱技术对四

种乳糖进行光谱研究!并对它们的特征吸收峰进行了机理解

析&

-./)

年!王文爱等(

S

)测量了无水葡萄糖的
NOP

光谱!并

通过
MhN

理论完成了对吸收峰的振动模式归属#但是!单依

靠
W7V55#;1H

分析振动模式归属时!不能定量分析分子的振

动模式!导致模式指认不够精确!特别是对于由分子间相互

作用而产生的特征吸收!上述文献都没有进行进一步研究#

氢键和范德华力是最基本的分子间相互作用!特别是氢键!

对于其在化学和药物等方面的实际应用一直是研究的热点!

如
M':

与一些小分子通过静电作用的方式形成氢键结合促

进了多种新型抗菌及抗癌药物的出现(

"+/.

)

#

M+

葡萄糖和乳糖

一水化合物是两种典型的单糖和二糖!其中乳糖是由葡萄糖

的第四个碳原子上的羟基与半乳糖中第一个碳原子的
(

Y

半

缩醛羟基失水成苷键而得!所以
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物

不仅分子结构相似!而且其中含有大量的氢键!是研究分子

振动模式和由氢键网络支配的分子间相互作用的典型#

利用
NOP+NM0

技术对
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物在

.&!

#

/&,NOP

范围内的
NOP

吸收谱进行实验测量!然后应

用
MhN

方法对它们的单分子和晶胞构型进行理论模拟计算!

并通过
JEM

$

(

$3183;7%1814

F6

9;534;ZV3;$85

%分析软件
#EM:

$

I;Z473;$87%1814

F6

9;534;ZV3;$8787%

6

5;5

%

(

//

)获得简正振动模

式!得到基团振动模式对简正振动模式的贡献百分比!最后

利用约化密度梯度$

419V2199185;3

6F

479;183

!

KMW

%方法(

/-

)

进一步分析!对分子间相互作用的类型和强度进行可视化分

析#

/

!

实验部分

'+'

!

仪器

实验所用透射式
NOP+NM0

系统$美国
[$A1

F

7

公司
[+!

系统%主要由飞秒激光器$德国
NQJNL]:J=$3$8;25:W

公司

制造!激光器进光功率约
/-.Ad

!脉冲持续时间为
/..D5

!

中心波长为
,S.8A

!重复频率为
S.<OP

%"

NOP

波辐射源"

NOP

波探测器和时间延迟控制装置组成!系统示意图如图
/

所示(

/!

)

#系统工作原理'飞秒激光器产生的超快激光脉冲被

偏光分束镜$

]G0

%分为两束!一束为泵浦光束$功率约
/..

Ad

%!泵浦低温生长的砷化镓$

XN+W7:5

%光电导天线产生

NOP

波&另一束为探测光束$功率约
-.Ad

%!利用碲化锌

$

[8N1

%电光晶体通过自由空间电光取样方式探测
NOP

波(

/C

)

#通过时间延迟控制装置改变两束光的相对时间延迟!

即可获得时域
NOP

脉冲波形#实验在室温条件下进行!并将

NOP

波通过部分密封起来!充入干燥空气!使测量环境相对

湿度在
/g

以下#

'+7

!

样品制备

实验样品
M+

葡萄糖的纯度达到分析纯水平$

5

""&,g

%!

乳糖一水化合物的纯度大于
"Sg

!满足实验要求#

M+

葡萄糖

和乳糖一水化合物均为固态粉末!一般情况下其颗粒并不均

匀!因此在研钵中研磨以达到压片要求#为减少样品中水分

的干扰!样品制备前需要将样品放置在真空恒温干燥箱中!

在
*.q

温度下干燥
/

小时以上#

M+

葡萄糖和乳糖一水化合

物在进行单独压片时不易凝结!所以掺杂等量的聚乙烯进行

压片#聚乙烯在
NOP

波段的吸收系数较小(

/*

)

!因此在样品

中掺入聚乙烯不会对实验结果产生影响#使用电子天平称取

等量的聚乙烯和样品粉末!放入研钵中混合并研磨成细小颗

粒!以减少样品颗粒散射带来的影响#最后用压片机以
-3

的压力将混合均匀的样品粉末压成厚度
/&.

#

/&*AA

!半径

为
)&*AA

的圆形片状样本!并保证样本前后表面光滑平整

没有裂缝#

M+

葡萄糖和乳糖一水化合物样品各制作三个!共

制备六个样品压片#

图
'

!

透射式
$GH>$!#

系统示意图

()

*

+'

!

#0A/B25)0-6532:4B)44)-:X5

;D

/$GH>$!#4

;

45/B

'+8

!

数据处理

采用吸光度来处理实验数据!吸光度表示
NOP

波被样

品吸收的程度!它是一个相对量!无量纲!其公式如下(

/)

)

:Z5$4Z7821

$

#

%

'5

%$

F/.

&

57A

$

#

%

&

41D

$

#

%

-

$

/

%

式$

/

%中
#

为角频率!

&

41D

$

#

%和
&

57A

$

#

%分别为频域参考信号

和样品信号的幅度#

为了更好地分析
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物分子间相

互作用的性质!用
<V%3;HD8

软件进行
KMW

分析#使用
<V%+

3;HD8!&C&/

软件进行图形化研究弱相互作用!用
KMW

函数

等值面来反应弱相互作用的强度和类型!

KMW

函数表达式

如下(

/,

)

KMW

$

"

%

'

/

-

B

$

!

B.

-

%

/

!

B

A6

/

$

"

%

A

/

$

"

%

C

!

$

-

%

式$

-

%中
6

为梯度算子!

/

$

"

%电子密度!

76

/

$

"

%

7

为电子密度

梯度的模#将
/

$

"

%和
5;

F

8

$

'

-

%函数相乘而得的
5;

F

8

$

'

-

%

/

$

"

%

函数投影到
KWM

等值面上!就可以将弱相互作用的强度和

类型反映出来!其中
5;

F

8

$

'

-

%是电子密度海森矩阵的第二大

特征值的符号#弱相互作用的图形使用
#<M/&"&!

软件获

得!

#<M

能观看"分析分子动力学结果!能很好的映射颜色

和显示等值面#
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结果与讨论

!!

利用
NOP+NM0

系统分别对
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物

样品进行测量!经数据处理后得到它们在
.&!

#

/&,NOP

波

段的平均
NOP

吸收谱如图
-

所示#从图
-

可以看出!乳糖一

水化合物在此波段内存在三处吸收峰!分别在
.&*!

!

/&/"

和

/&!SNOP

处!而
M+

葡萄糖在此波段只有一处吸收峰!出现

在
/&CCNOP

处#实验结果表明!虽然葡萄糖是构成乳糖的

一部分!但是
NOP

波对这两种结构相似的单糖和二糖物质

非常敏感!两者在
NOP

波段的吸收光谱存在明显差异!从吸

收谱可以很容易的对两者进行鉴别#为了对两种物质在
NOP

频段出现的特征吸收峰所对应的具体振动模式有更深入了

解!下面采用
MhN

方法分别模拟计算
M+

葡萄糖和乳糖一水

化合物的振动频率#

图
7

!

!>

葡萄糖和乳糖一水化合物的太赫兹吸收光谱

()

*

+7

!

$GH2@4-3@2:0/4

D

/0532-6!>

*

.10-4/2:<

.205-4/B-:-A

;

<325/

7+'

!

单分子构型模拟

为了对实验光谱进行深入分析!了解吸收峰的形成机

理!利用高斯软件
W7V55;78."M&./

版本对
M+

葡萄糖和乳糖

一水化合物的单分子构型进行模拟计算#从剑桥结构数据库

系统$

]7AZ4;9

F

1534V23V47%9737Z7515

6

531A

!

]0M0

%

(

/S

)中提

取
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物的单分子构型!如图
!

$

7

%和

$

Z

%所示#模拟计算过程选用密度泛函理论的
G!XaJ

泛函!

基组选择
)+!//W

$

9

!

(

%!计算结果没有虚频出现!说明优化

得到的是
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物分子的最小能量结构#

图
8

!

!>

葡萄糖#

2

$和乳糖一水化合物#

@

$的单分子结构

()

*

+8

!

$A/4):

*

./B-./01./45310513/4-6!>

*

.10-4/

$

2

%

2:<.205-4/B-:-A

;

<325/

$

@

%

!!

M+

葡萄糖单分子理论模拟在
.&!

#

/&,NOP

波段没有出

现与实验结果$

/&CCNOP

%相对应的吸收峰#图
C

是乳糖一水

化合物单分子理论模拟与实验测量光谱的对比图!由图可知

理论模拟和实验所测的吸收峰位基本吻合!实验所测的
.&*!

和
/&/"NOP

处的吸收峰分别与理论模拟的
.&*-

和
/&./

NOP

处的吸收峰相对应#

图
9

!

乳糖一水合物单分子构型实验与理论计算光谱比较

()

*

+9

!

K-B

D

23)4-:-6/C

D

/3)B/:52.2:<5A/-3/5)02.4

D

/05326-3

)4-.25/<>B-./01./-6.205-4/B-:-A

;

<325/

!!

通过对比理论模拟和实验测量所得光谱!发现两者的吸

收峰存在一些偏移!这是由于没有考虑实验环境为室温!而

理论计算条件为绝对零度这种热效应的影响#同时发现!实

验结果中
M+

葡萄糖在
/&CCNOP

处!乳糖一水化合物在
/&!S

NOP

处出现的特征吸收峰并没有与之相对应的模拟峰位!这

是由于理论模拟计算的是单分子构型!未能考虑到分子间的

集体振动!而实验测量的
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物样品属

于多分子晶体!多分子晶体之间存在着较弱的相互作用!尤

其是糖类物质的各个分子之间氢键系统十分复杂!更加可能

在
NOP

波段产生复杂吸收的情况#

7+7

!

晶胞构型模拟

对于晶体样品的
NOP

吸收谱理论模拟!如果采用密度

泛函理论和单分子构型!理论模拟预测的吸收谱和实验吸收

谱在低频段会存在一定差异#因此!对于晶体物质!考虑采

用晶胞构型进行理论模拟#

M+

葡萄糖的单位晶胞中含有四个

单分子!乳糖一水化合物的单位晶胞中含有两个单分子!利

用晶体结构软件
<142V4

6

获取它们的晶胞构型!如图
*

所

示#对于
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物晶胞构型!使用

G!XaG+M!

方法$

G!XaG

结合
W4;AA1

提出的
MhN+M!

方法%

和
)+!//W

$

9

!

(

%基组来进行几何优化和谐振频率计算!与单

分子构型使用的密度泛涵理论相比!晶胞构型能更好的体现

M+

葡萄糖和乳糖一水化合物分子间的相互作用#

!!

图
)

是
M+

葡萄糖晶胞构型理论光谱与实验光谱的对比

图!从模拟结果来看!

M+

葡萄糖单分子构型模拟没有出现吸

收峰!采用晶胞构型后!考虑到了
M+

葡萄糖分子以氢键网络

组成的分子间相互作用的影响!能较好的接近实验样品!理

论计算的
/&!-NOP

出现的吸收峰与实验的
/&CCNOP

基本

吻合!表明晶胞构型的理论模拟结果优于单分子构型的结

果!证实了糖类分子间的相互作用对
NOP

吸收峰的影响#

SS)
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图
E

!

!>

葡萄糖#

2

$和乳糖一水化合物#

@

$晶胞构型图

()

*

+E

!

$A/1:)50/..45310513/4-6!>

*

.10-4/

$

2

%

2:<.205-4/B-:-A

;

<325/

$

@

%

图
F

!

!>

葡萄糖晶胞构型实验与理论计算光谱的比较

()

*

+F

!

K-B

D

23)4-:-6/C

D

/3)B/:52.2:<5A/-3/5)02.4

D

/05326-3

5A/1:)50/..45310513/-6!>

*

.10-4/

!!

图
,

是乳糖一水化合物晶胞构型理论光谱与实验光谱的

对比图!通过两者比较!发现乳糖一水化合物的晶胞构型模

拟结果比单分子构型多出了一个吸收峰!单分子理论模拟没

有与实验测得的
/&!SNOP

处的吸收峰对应!而晶胞构型模

拟得到的
/&!CNOP

处的吸收峰刚好与实验值对应!这也很

好的解释了该处吸收峰的振动模式是由分子间相互作用引

起#总之!晶胞构型的理论计算结果与实验数据吻合较好!

吸收峰的个数明显优于单分子构型的模拟结果!计算的准确

性也高于单分子构型#

图
J

!

乳糖一水化合物晶胞构型实验与

理论计算光谱的比较

()

*

+J

!

K-B

D

23)4-:-6/C

D

/3)B/:52.2:<5A/-3/5)02.4

D

/05326-3

5A/1:)50/..45310513/-6.205-4/B-:-A

;

<325/

7+8

!

振动模式

基于
#EM:C

软件的
JEM

分析!观察到
M+

葡萄糖的振

动频谱属于分子间相互作用!乳糖一水化合物的振动频谱属

于扭转模式和分子间相互作用#两种糖的振动模式的
JEM

分析及对振动模式的贡献百分比列于表
/

中#同时!结合

W7V55#;1H

显示的分子振动动画!对
M+

葡萄糖和乳糖一水化

合物的振动模式进行了详细归属#图
S

$

7

%和$

Z

%分别显示了

从
W7V55#;1H

中捕获的乳糖一水化合物在
.&*/

和
.&"!NOP

频率处分子运动的图像#乳糖一水化合物在
.&*/NOP

处的

吸收峰!主要是分子中链
]-+]/+Q,+]-,

$糖苷键%扭转!同时

带动 环
]/+]-+]!+]C+]*+Q//

和 环
]-C+]-*+]-)+]-,+]-S+

Q!!

的扭动&

.&"!NOP

处的吸收峰!主要是通过氢键
O"!

0

Q!!+]-S+]-,

扭 转! 带 动 水 分 子 和 羟 甲 基
+

]-"OC.OC/Q!COC*

的扭动&链
]-+]/+Q,+]-,

扭转!同时

带动 环
]/+]-+]!+]C+]*+Q//

和 环
]-C+]-*+]-)+]-,+]-S+

Q!!

的扭动&链
],-+],!+],C+Q,"

$羟甲基%扭转!同时带动

环
])"+],.+],/+],-+],!+Q,S

和羟基
+Q,"O".

的扭动#其

表
'

!

!>

葡萄糖和乳糖一水化合物振动频率的
RO!

分析

$2@./'

!

"44)

*

:B/:54-6=)@325)-:2.63/

T

1/:0)/46-3!>

*

.10-4/2:<.205-4/B-:-A

;

<325/@

;

RO!

07A

(

%1

EU

(

14;A183

7

NOP

]7%2V%73;$8

7

NOP

JEM787%

6

5;5

M+

F

%V2$51 /&CC /&!- L8314A$%12V%74;8314723;$85

X723$51

A$8$=

6

94731

.&*! .&*/ N$45;$8

'

]-+]/+Q,+]-,

$

*,g

%

/&/" .&"! N$45;$8

'

O"!+Q!!+]-S+]-,k]-+]/+Q,+]-,k],-+],!+],C+Q,"

$

-*g

%

/&!S /&!C L8314A$%12V%74;8314723;$85

"S)
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中!乳糖一水化合物在
/&!CNOP

处的振动模式不能被
JEM

指认!

M+

葡萄糖在
/&!-NOP

处的振动模式也不能被
JEM

指

认!因此进一步证实了这两处的吸收峰是由于分子间相互作

用的集体振动产生#另外!乳糖一水化合物在
.&"!NOP

处

的模拟吸收峰与实验值
/&/"NOP

产生的偏差!主要是由分

子间形成氢键的因素引起#

图
Y

!

乳糖一水化合物在
I+E'$GH

#

2

$和

I+N8$GH

#

@

$处的振动模式

()

*

+Y

!

Z)@325)-:2.B-</4-6.205-4/B-:-A

;

<325/

25I+E'$GH2:<I+N8$GH

7+9

!

L!P

可视化分析分子间相互作用

分子间相互作用的类型"强度和位置可以通过
KMW

等

值面清晰的显示出来!利用
KMW

可视化分析对
M+

葡萄糖和

乳糖一水化合物分子间相互作用的类型"强度和位置进行了

分析#分子间相互作用的类型在
KMW

等值面中显示出不同

的颜色!其中蓝色区域的
/

$

"

%大!

5;

F

8

$

'

-

%

\Y/

!表示较强"

起吸收作用的氢键相互作用区域&绿色区域的
/

$

"

%很小"

5;

F

8

$

'

-

%可正可负!表示强度很弱的范德华力作用区域&红

色区域的
/

$

"

%较大!

5;

F

8

$

'

-

%

\r/

!表示环中出现的较强的

空间位阻作用区域#图
"

和图
/.

分别给出了由
<V%3;HD8

和

#<M

程序计算和绘制出的
KMW

分析结果图#

!!

结合图
"

和图
/.

!可以很容易将散点图上各个尖峰位置

和
KMW

填色图上的等值面通过颜色进行一一对应#从图
"

$

7

%和图
/.

$

7

%可以看出!

M+

葡萄糖大约在
Y.&.!

#

Y.&.-

的一个尖峰!对应分子间的
"

个蓝色等值面!这些等值面分

别存在于
O--

和
Q-*

!

O-!

和
Q*.

!

OCC

和
Q!

!

OCS

和

Q*/

!

O)S

和
Q,S

!

O)"

和
Q*

!

O,-

和
Q,*

!

O"*

和
Q-,

!

图
N

!

填色的
!>

葡萄糖#

2

$和乳糖一

水化合物#

@

$的
L!P

散点图

()

*

+N

!

K-.-3):

*

5A/40255/3

D

.-5-6L!P6-3!>

*

.10-4/

$

2

%

2:<.205-4/B-:-A

;

<325/

$

@

%

图
'I

!

4)

*

:

#

!

7

$

"

函数填色的
!>

葡萄糖#

2

$和乳糖一

水化合物#

@

$的
L!P

等值面图

()

*

+'I

!

(1:05)-:4)

*

:

$

!

7

%

"

0-.-3):

*

L!P)4-413620/-6

!>

*

.10-4/

$

2

%

2:<.205-4/B-:-A

;

<325/

$

@

%

.")
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O")

和
QC

之间!表示分子体系中的强氢键相互作用!相互

作用强度较大&在
Y.&..)

#

.

的一个尖峰!对应分子间的
/*

个绿色等值面!分别存在于
O/*

和
Q!.

!

O/*

和
Q*/

!

O/)

和
Q,S

!

O-/

和
Q!.

!

O!,

和
Q,,

!

O!S

和
Q,)

!

O)/

和
QC

!

O)/

和
Q-*

!

O)S

和
Q,!

!

OS*

和
Q*C

!

OS)

和
QC"

!

O"C

和
Q-,

!

O!,

和
OSS

!

O*-

和
OC!

!

O)/

和
OSS

之间!表示

分子体系中的范德华力作用!相互作用强度很弱#从图
"

$

Z

%

和图
/.

$

Z

%可以看到!乳糖一水化和物大约在
Y.&.!*

#

Y.&.!

的一个尖峰!对应分子间的
C

个蓝色等值面!分别存

在于
O-.

和
Q*,

!

O-/

和
Q,"

!

O"!

和
Q!!

!

O")

和
Q"

之

间!表示分子体系中的强氢键相互作用!相互作用强度较

大&在
Y.&..)

#

.

的一个尖峰!对应分子间的
/.

个绿色等

值面!分别存在于
O/C

和
Q"C

!

O--

和
Q,"

!

OC.

和
Q"/

!

O*S

和
Q"

!

O*S

和
Q"C

!

O).

和
Q"C

!

O)-

和
Q"C

!

OS!

和

Q"

!

O"-

和
Q!C

!

O"*

和
Q/.

之间!表示分子体系中的范德

华力作用!相互作用强度很弱#从以上分析可知!乳糖一水

化合物中分子间相互作用总共为
/C

个!而水分子和乳糖分

子形成的氢键和范德华作用却占了
"

个!表明乳糖一水化合

物的相互作用模式主要来源于水分子和乳糖分子间的相互作

用#通过
KMW

分析!并对
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物分子

间的相互作用的位置和强度进行了可视化!进一步证明了分

子间相互作用对
M+

葡萄糖和乳糖一水化合物
NOP

吸收峰的

影响#

!

!

结
!

论

!!

利用
NOP+NM0

技术分别获得两种结构相似的典型单糖

和二糖物质$

M+

葡萄糖和乳糖一水化合物%在
.&!

#

/&,NOP

频段太赫兹实验光谱的基础上!应用
MhN

方法分别计算了

两种糖类物质单分子和多分子构型在此太赫兹频段的振动频

率!其中多分子构型的理论模拟结果明显优于单分子#同

时!结合
W7V55#;1H

显示的分子振动形式和简正振动模式分

解的
JEM

分析方法!更直观地观察到了每种基团特征振动

模式的贡献!更深入地分析了振动模式的本质特点!并采用

<V%3;HD8

和
#<M

软件进行
KMW

分析!可视化了
M+

葡萄糖

和乳糖一水化合物分子间相互作用的位置"类型和强度#研

究结果表明!

NOP+NM0

技术对糖类分子结构的细微变化十

分敏感!为研究糖类分子间的相互作用和对糖类物质进行检

测识别提供了一种有效的方法#
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