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XẀ WX+<&;_X:

,

!

*:2;WT4?592;4O()5412:4

=

52

>

)

,

[

!

!0"#

!

"0@!

%

/0W

&

/

'

!

e)29

=

` ^

!

[729Q

!

e)4?M

!

*:2;WT4?592;4O()5412:4

=

52

>

)

,

[

!

!0"/

!

"0"B

%

$"W

&

@

'

!

j7*:]]29

=

!

Q*.79TQ54;;

!

Y21?*;]Y?

>

4b7:

!

*:2;W()*14-

>

)*5*

!

!0"#

!

"H@

%

/!@W

&

#

'

!

L?29

=

Z

!

e)29

=

YQ

!

Z*9`e

!

*:2;W&9.75491*9:2;()*17-:5

,

!

!0"D

!

$B

)

$

*%

D!HW

&

H

'

!

U5*

=

45

,

YL?OO

!

T4-*

>

)QU2;;2)*5

!

T?-:79` L4<

=

C7--

!

*:2;WY

,

9:)*:78 *̀:2;-

!

!0"@

!

!$"

%

"W

&

"0

'

!

2̀57;*92Z7887

!

(57-:7292%4O5?1*9:4

!

2̀?57P74[*8?887

!

*:2;WY

>

*8:548)71782X8:2N25:X

%

4̀;*8?;25

!

!0"#

!

"##

%

"B"W

&

""

'

!

()*9^\

!

Y)24([

!

e?4` L*:2;WM)*T4?592;4O%7

=

):Y82::*579

=

!

!0"@

!

!H

)

!

*

W

&

"!

'

!

T729

=

iL

!

%27^(

!

2̂9

=

`

!

*:2;WX92;

,

-:

!

!0"!

!

"$@

%

$HH/W

&

"$

'

!

V?UeWZ2129-

>

*8:54-84

>,

%

M)*g9O4512:74979M)*N*2CY:5*9

=

:)

!

!0"$W

&

"B

'

!

e)4? 2̀9

!

e)29

=

e)7

>

79

=

!

Y)24()29

=

+79

!

*:2;WY

>

*8:54-84

>,

29<Y

>

*8:52;X92;

,

-7-

!

!0"#

!

$#

)

Y"

*%

"DDW

&

"D

'

!

()*9iU

!

2̂9

=

]Q

!

%7Y

!

*:2;WL7

=

)j4;:2

=

*X

>>

252:?-

!

!0"@

!

D$

)

B

*%

""/W

&

"/

'

!

e4?c724

!

]?i729

,

?29

!

e)29

=

()*9

!

*:2;WY

>

*8:54-84

>,

29<Y

>

*8:52;X92;

,

-7-

!

!0"$

!

$$

)

"

*%

"0/W

氟虫氰表面增强拉曼光谱的密度泛函理论研究

裔振飞"
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长春理工大学理学院!光谱探测科学与技术省重点实验室!吉林 长春
!

"$00!!

!W

吉林求是光谱数据科技有限公司!长春
!

"$0000

摘
!

要
!

!0"@

年
#

月初!荷兰发现大范围鸡蛋受杀虫剂氟虫腈污染$用拉曼光谱检测的方法对解决氟虫腈

检测问题做了一定的探索$为了获得氟虫腈分子的分子结构振动信息!根据密度泛函理论中的
[$%̂ N

杂化

泛函和
/_$""UII

)

<

!

>

*基组!对氟虫腈分子进行了几何结构优化和频率计算!得到了该分子的稳定构型

和全部振动模式!计算了氟虫腈分子稳定构型的拉曼散射光谱$利用
L'Zg[X

公司的
M/B000

型光栅共聚

焦显微拉曼光谱仪采集了
\N

的拉曼光谱并配合使用
X

=

(

(?

纳米基底采集了表面增强拉曼光谱!较强峰出

现在
!""

!

$0#

!

$D0

!

#/@

!

"$!$

和
"B$!81

F"处!次强峰出现在
!DB

!

B0@

!

BB$

!

B/$

!

D""

!

/0@

!

/B/

!

@"!

!

#00

!

"0/D

和
"/$H81

F"处$结果表明!理论计算得到的振动频率与实验测量值在全部较强峰处和部分次强

峰处吻合的较好$并对
\N

分子
!00

$

!00081

F"区间内各频率谱线对应的振动模式进行了归属指认!

/

个较

强峰依由小到大的次序分别指认为
!"L_!!L

蜷曲振动!

"0\_""\

变形振动和
!"L_!!L

面外摇摆振动!

"Da_

!!L

蜷曲振动!

/(

伸缩振动和
!"L

面内弯曲振动!苯环呼吸振动和
H(

伸缩振动!

@L_#L

面内弯曲振动$

发现表面增强拉曼光谱相对于拉曼光谱整体有微小的频移!两者整体吻合较好!表面增强拉曼光谱中
!""

!

#/@

!

"B00

和
"B$!81

F"处的峰得到了选择性增强!根据表面增强拉曼光谱的选择定则!解释为相关振动峰

的原子与银衬底表面或许为接近垂直的状态!并可能与银表面吸附$下一步计划将氟虫腈混入鸡蛋中!对氟

虫腈在鸡蛋中不同浓度情况下进行指认研究$研究结果可为氟虫腈的拉曼光谱分析提供理论依据!将促进

食品和农产品中氟虫腈残留的快速检测和在线检测研究$将拉曼光谱作为对传统化学检测方法的补充$

关键词
!

拉曼光谱#表面增强拉曼光谱#密度泛函理论#氟虫腈

)收稿日期%
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!修订日期%
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!!(

通讯联系人

H0$

第
"

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析




