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摘 要::  α-乳糖一水合物是一种重要的水合物, 其结合水对乳糖分子结构的影响一直是相关领域的研究热点之一。

利用太赫兹时域光谱技术通过设置温度梯度对α-乳糖一水合物进行低温下的太赫兹动力学研究, 发现α-乳糖一水合

物在1.2 THz、1.3 THz的2个吸收峰随温度变化而红移。为进一步探究其吸收峰的产生机理, 基于密度泛函理论对α-
乳糖一水合物分别进行了单分子和晶胞理论计算并分析了α-乳糖一水合物的吸收峰振动模式。结果表明, α-乳糖一

水合物的吸收峰来源于水分子和乳糖分子间的相互作用以及乳糖分子骨架振动, 晶胞计算比单分子计算对于太赫兹

波段内振动模式的预测更加准确。

关 键 词::  光谱学; α-乳糖一水合物; 太赫兹动力学; 温度; 密度泛函理论

中 图 分 类 号 ::  O433  文 献 标 识 码 ::  A    文章编号::  1007-5461(2023)03-00349-11

Terahertz kinetic study of α-lactose monohydrate
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AbstracAbstractt:: α-lactose hydrate is an important hydrate, and the effect of its bound water on the structure of 

lactose molecule has been one of the hot topics in the related fields. By setting the temperature step, the 

terahertz kinetics of α -lactose monohydrate at low temperatures was investigated using terahertz time-

domain spectroscopy technique, and the temperature dependence of the two characteristic absorption 

peaks of α -lactose monohydrate at 1.2 THz and 1.3 THz was found. In order to further investigate the 

generation mechanism of the three absorption peaks of α-lactose monohydrate, the vibrational analysis of 
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the absorption peaks was carried out based on density functional theory for single-molecule and unit cell 

theory calculations, respectively. The results show that the absorption peaks of α-lactose hydrate originate 

from intermolecular interactions between water molecules and lactose molecules and the vibrations of 

lactose molecular skeleton, and it is also shown that unit cell calculations are more accurate in predicting 

the vibrational modes than single-molecule calculations.

KKeyey  wordswords::  spectroscopy; α -lactose monohydrate; terahertz kinetics; temperature; density functional 
theory

0 引 言

乳糖存在于大多数哺乳动物的乳汁中, 是人体重要的能量来源。它有三种结晶形式, 分别为一水、无水

和无定形形态, 其中最常见的形式为α乳糖一水合物 ( α-LM)。 α-LM的主要用途之一是作为制药工业中的

赋形剂, 被广泛用于许多药物辅料中。 α-LM中水分子可以多种方式与药物化合物相互作用, 是最终剂型性

能优劣的重要影响因素。 α-LM的分子结构对理解其重要性起着至关重要的作用。对于分子晶体, 氢键和

范德华力是最重要的分子相互作用之一。水既是氢键的供体又是受体, 所以它可以与许多氢键相互作用。

为此研究人员采用振动光谱法, 以 α-LM为例来理解水在分子晶体中的作用[1−8]。

拉曼光谱和傅里叶红外光谱 (FTIR) 可以测定出分子相互作用的详细信息。研究人员所使用的拉曼、

红外光谱分析方法都主要针对分子内部的振动模式进行表征, 而在水合物的研究过程中, 分子间动力学研究

是不可或缺的重要部分。太赫兹时域光谱技术是探究水合物中分子间氢键作用力的有力手段, 可以作为研

究晶体中分子间动力学的重要工具。由于水合物中的晶体水会产生太赫兹范围内的分子间振动模式, 具有

潜在的近红外活性, 故太赫兹光谱手段在检测水合物动力学方面具有独特的优势[8−10]。Zeitler等[11] 以 α- 乳糖

一水合物、茶碱一水合物、卡马西平二水合物等为例, 分别在 293 K 和 90 K 下观测了太赫兹脉冲光谱

(TPS)。使用TPS可以很容易地区分水合物的无水和水合形式, 同时也可以实时研究水合物或无水合物的形

成和脱水过程。Bian等[12] 在室温条件下测试了 L- 赖氨酸及其水合物的太赫兹时域光谱。基于太赫兹光谱

学对分子间振动模式的敏感性, 他们发现 L- 赖氨酸及其水合物具有不同的分子集体振动模式, 且这种模式

是由氢键对晶体结构的改变而引起的。Chen等[13] 采用太赫兹时域光谱结合密度泛函理论计算, 系统地研究

了20种碱性卤化物在其水溶液中形成冷冻状态下固体水合物的能力。实验证明冷冻状态下的卤化物会产

生新的太赫兹吸收峰, 这些吸收峰是由水合物的形成引起的, 根源于水合物晶体中分子的集体振动。因此, 

太赫兹光谱技术是研究水合物及其衍生物分子间振动特征的有效方法。

上文阐述了 α- 乳糖一水合物太赫兹动力学的研究现状, 发现前人主要观测了在若干固定温度点处的光

谱数据, 而并未对 α- 乳糖一水合物随温度区间变化而导致太赫兹光谱变化的规律做出详细研究和阐述。故

本文在83～293 K低温范围内设置温度梯度, 重点探究了低温下水分子在分子晶体中的作用及 α- 乳糖一水

合物太赫兹光谱的变化趋势, 并基于密度泛函理论对 α- 乳糖一水合物分别进行了单分子和晶胞理论计算和

吸收峰振动分析, 阐述了低温温度变化对 α- 乳糖一水合物分子动力学的影响。
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1 实验方案与装置

1.1 太赫兹时域光谱系统

由激光二极管泵浦的钛蓝宝石激光器产生近红外辐射, 该激光器以 80 MHz 的重复频率提供短的飞秒 

(100 fs 持续时间) 脉冲, 脉冲以 780 nm 为中心波长, 平均功率约为140 mW。使用分束器将该光束分束以形

成用于产生太赫兹辐射的泵浦光束和用于相干检测的探测光束, 泵浦光脉冲信号是泵浦光束入射到砷化镓

光导天线上产生的, 通过一系列离轴抛物面镜射向待测样品, 再经过一系列离轴抛物面镜射向碲化锌晶体, 

泵浦光脉冲信号与探测光脉冲信号交汇于碲化锌晶体上产生线性光电效应, 最后通过达沃斯棱镜和锁相放

大器, 产生太赫兹时域信号, 用计算机进行实时处理。为了减少空气中水分子的太赫兹信号吸收, 在整个光

路外用一个亚克力罩将光路与外界隔绝, 在罩中持续通入干燥的空气以使整个实验过程中湿度保持在5.0 %

以内。在样品池中通入低温氮气, 使样品温度下降, 通过控制低温氮气的流速使样品保持不同的低温。

1.2 样品与实验方法

研磨 α- 乳糖粉末, 用压片机以8 MPa压力压制 α- 乳糖一水合物粉末5 min, 压制成大约1.6 mm厚的薄

片, 将样品放入样品池中并通入低温液氮进行冷却, 将样品冷却至 83 K并保持 2 min 后进行太赫兹光谱检

测, 每升温10 K为一个温度点, 每个温度点测3次, 直到293 K, 对3次太赫兹时域光谱取平均值得到各个温

度点的太赫兹时域光谱。

2 实验结果与讨论

2.1 温度对 α- 乳糖太赫兹光谱的影响

通过前文所述方法得到样品和参考太赫兹时域光谱 (THz-TDS) 信息, 其中参考信号是干燥空气的太赫

兹时域光谱, 经过快速傅里叶变换 (FFT) 得出频域信息。样品的折射率与吸收系数可分别表示为

n (ω) = c
ωd

ϕ (ω) + 1 , (1)

α (ω) = 2
d

ln
ì
í
î

ïï

ïïïï

4n ( )ω
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ü
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式中: c为光速, d为 α- 乳糖样品的厚度, ω为振动频率, ρ(ω) 为 α- 乳糖样品与干燥空气信号的振幅比, Φ(ω) 

为 α- 乳糖样品与干燥空气信号的相位差。

2.1.1　太赫兹吸收光谱

Bjarnason等[14] 在研究多种糖类物质的太赫兹光谱时, 发现室温下 α- 乳糖一水合物在0.527 THz和1.378 

THz的太赫兹吸收峰和1.19 THz处的小的吸收峰, 并依据前两个吸收峰对 α- 乳糖一水合物的介电函数进行

了洛伦兹拟合, 他们发现 α- 乳糖一水合物中的0.527 THz模式适合洛伦兹线型, 而1.378 THz模式在考虑到

瑞利散射的情况下更适合洛伦兹线型。

Komandin等[15] 开发了一种基于太赫兹光谱的固相化学反应的定量分析方法, 这种方法涉及到研究样品

光学特性的演变, 并且该方法是分析物温度和反应时间的函数。为了证明其实际效用, 这种方法被应用于研

究 α- 乳糖一水合物在其温度诱导的分子分解过程中。通过分析太赫兹频率范围内电导率光谱中的波段参
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数, 确定了热活化固态反应的反应速率和Arrhenius活化能, 并估计了测试组分的摩尔分数。电导率光谱的

温度变化研究采用了连续加热和稳定温度下的定期光谱采集两种加热模式, 发现 α- 乳糖一水合物中的热激

活固态反应是热解, 导致了多组分样品中新稳定组分的形成, 他们发现, 通过太赫兹脉冲光谱记录的 0.52 

THz模式参数的变化是在不低于 333 K (60 oC)的温度下观察到的。他们还计算出了 α- 乳糖一水合物的

Arrhenius活化能Ea = 45.4 kJ/mol, 是强氢键的特征, 表明了 0.52 THz模式和晶内水的旋转动力学之间的关

系。应用他们所提出的方法来分析电导率光谱, 可以确定固态反应的动力学参数。

Komandin等[16]在10～475 K范围内测量了 α- 乳糖一水合物在太赫兹光谱范围内的介电响应光谱, 结果

表明, 50 cm-1以上的吸收带是由温度加宽的共振重叠线形成的, 所有这些波段的特征频率表现出强烈的温度

依赖性。并且发现在温度超过400 K时, 特征频率不可逆转地消失, 这表明 α- 乳糖一水合物的结构产生了

变化,  α- 乳糖一水合物的稳定性受限于大约400 K的温度, 这个温度低于 α- 乳糖一水合物的熔点。

上述文献中尚未有人对 α- 乳糖一水合物低温下的太赫兹光谱变化做出详细研究和阐述, 此处通过在低

温下设置温度梯度, 探测 α- 乳糖一水合物太赫兹光谱的变化来详细研究 α- 乳糖一水合物的性质。

由 (1)、(2) 式得到了 α- 乳糖一水合物在不同温度下的太赫兹吸收频谱图, 选取了几个代表性的温度点

如图1所示, 从图中可以看到3个明显的吸收峰, 分别在0.5、1.2、1.3 THz, 而且在不同温度下 α- 乳糖一水

合物的吸收峰频率不断变化, 0.5 THz模式峰频率先从 83 K到 223 K发生蓝移, 又从 223 K到 293 K逐渐红

移, 这在 Jin等[10]的工作中也得到证实, 1.2 THz模式相比于293 K在低温83 K下显现出一个很尖锐的小峰, 该

峰模式从83 K到293 K发生红移, 1.3 THz模式从83 K到293 K发生红移, 峰的高度逐渐变低, 三个模式的峰

频率数值如表1所示。从图1中还可以看到这三个模式的峰在83 K温度下相比于常温293 K更加尖锐, 这个

变化可以用洛伦兹公式拟合进行分析。

 图 1　  α- 乳糖一水合物在不同温度下的太赫兹吸收光谱

Fig. 1　 Terahertz absorption spectrum of  α-lactose monohydrate at different temperature

表 1　 α- 乳糖一水合物在不同温度下的吸收峰频率

Table 1　Absorption peak frequency of  α-lactose monohydrate at different temperature

83

123

223

0.5278

0.5303

0.5307

1.2155

1.2132

1.1948

1.3964

1.3912

1.3703

Temperature/K 0.5 THz mode /THz 1.2 THz mode /THz 1.3 THz mode /THz
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273

293

0.5284

0.5272

1.1897

1.1880

1.3575

1.3513

Continued
Temperature/K 0.5 THz mode /THz 1.2 THz mode /THz 1.3 THz mode /THz

2.1.2　洛伦兹拟合

在光谱中, 曲线拟合在定量光谱分析和化学计量学中的重要性毋庸置疑。原始光谱的曲线拟合通常不

够稳健, 无法提供可靠的结果, 而当使用正确的波段形状时, 反卷积或推导光谱的曲线拟合可增强鲁棒性, 从
而提供可靠的结果。洛伦兹拟合和高斯拟合是研究人员通常使用的拟合方法, 洛伦兹曲线拟合通常适用于

吸收带线谱碰撞展宽的拟合。此处用洛伦兹公式

ε (ω) = ε¥ +∑
i

Siω
2
0i

ω2
0i -ω2 - i γiω

(3)

对曲线进行拟合, 式中: ω0i、Si、γi 分别为第 i个模式的中心频率、振子强度、线宽, ε∞ 表示高频率对介电函

数的贡献, 使用 reffit软件对各个温度下 α- 乳糖一水合物的0.5 THz和1.3 THz模式进行拟合, 拟合结果如表

2所示, 由于1.2 THz模式的峰高较小, 较难拟合, 所以表2只给出两个模式的洛伦兹拟合参数[17]。

表 2　 α- 乳糖一水合物不同温度下的洛伦兹拟合参数

Table 2　Lorentz-fitting parameters of  α-lactose monohydrate at different temperature

Temperature/K

83

123

223

273

293

0.5 THz mode
ω0, γ, ε∞

0.52620, 0.00863, 2.64

0.52823, 0.01138, 2.64

0.52888, 0.01607, 2.59

0.52753, 0.01884, 2.59

0.52674, 0.02129, 2.51

1.3 THz mode
ω0, γ, ε∞

1.3941, 0.02731, 2.64

1.3903, 0.02953, 2.64

1.3662, 0.03612, 2.59

1.3546, 0.04475, 2.59

1.3488, 0.04788, 2.51

如图 2 所示, 用洛伦兹拟合的1.3 THz模式的参数γ随着温度的升高而变大, 与吸收频谱的变宽相对应。

图2　 1.3 THz模式下不同温度的γ值
Fig.2　 γ for different temperature in 1.3 THz mode

2.1.3　半峰全宽

如图 3 所示, 1.3 THz模式的半峰全宽 (FWHM) 从低温到高温由窄变宽, 低温下吸收带的变窄与上述的

声子模型相一致, 也与洛伦兹拟合的γ值的趋势相同。这些数据可以通过声子群在低温下特别狭窄来解释, 
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在低温下存在较少的激发声子, 并且在相邻的能级之间有较大的空隙, 这意味着会有一个较小的吸收带, 因

此太赫兹光谱的吸收在低温下显得很尖锐。当温度升高, 物质分子热运动加快, 半峰全宽加宽也与热运动多

普勒效应有关。如图 4 所示, 0.5 THz模式的半峰全宽从83 K到223 K由小变大, 从223 K到293 K又逐渐变

小, 这与上文所述的峰频率变化相对应, 具体半峰全宽的数值如表 3 所示。

表 3　 α- 乳糖一水合物不同温度下的半峰全宽

Table 3　FWHM of  α-lactose monohydrate at different temperature

Temperature/K
83

123

223

273

293

0.5 THz mode/THz
0.013695

0.020111

0.022204

0.021134

0.021062

1.3 THz mode/THz
0.029058

0.032604

0.034705

0.047273

0.053817

2.1.4　玻色-爱因斯坦分布

 α- 乳糖一水合物的1.3 THz模式有强烈的吸收, 在温度83～293 K之间吸收峰红移了0.04 THz, 这一红

移现象与玻色-爱因斯坦分布有关, 玻色-爱因斯坦分布可表示为

w (T ) =w0 -
ATc

eTc/T - 1
 , (4)

式中: A是温度效应的强度, Tc 是特征温度, w0 是在0 K下的峰频率, 如图5所示, 将1.3 THz模式用玻色-爱因

斯坦模型拟合。而0.5 THz模式下的吸收峰最初是随着温度升高蓝移, 在大约223 K后红移, 无法使用玻色-
爱因斯坦分布拟合。

红移现象的产生是因为原子的位置受其非谐波势的影响。因此, 随着温度和激发能量的增加, 每个原子

的平均位移都会增加, 晶体会膨胀。随着原子之间的距离越来越远, 它们之间的弹性常数就会减少。因此在

正常情况下, 模式的吸收峰频率会降低。从量子力学的角度来看, 分子晶体的振动模式是由声子介导的, 声
子是玻色子, 它们没有自旋, 因此应该遵循玻色-爱因斯坦分布。(3) 式中有三个参数, 认为 Tc 与完全填充第

一个激发的声子状态所需的能量成正比, 预计在这个第一激发态的声子热填充之前不会发生红移现象。由

于非谐波势, 在实现红移之后到下一个激发态的能量间隙会更小, 能量较低的光子可以经历从第一激发态到

图3　 1.3 THz模式的FWHM随温度的变化

Fig.3　 Variation of FWHM of the 1.3 THz mode 

图4　 0.5 THz 模式的FWHM随温度的变化

Fig.4　 Variation of FWHM of the 0.5 THz mode 
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第二激发态的转变。从0 K开始, 随着温度的升高, 吸收带频率会有一个与温度无关的区域, 直到达到一个

临界温度, 之后随着进一步加热, 模式才会出现明显红移现象。

图 5　 1.3 THz模式下的玻色-爱因斯坦拟合

Fig. 5　 Bose-Einstein fitting in 1.3 THz mode

2.2  α- 乳糖一水合物分子振动分析

Jin等[10]在低温下测得了 α- 乳糖一水合物的太赫兹光谱, 发现了0.53、1.23、1.42、1.86 THz四个峰, 并

使用VASP软件对 α- 乳糖一水合物的振动模式进行归属, 他们计算出 0.658、1.273、1.376、1.836、2.175 

THz五个模式的太赫兹吸收强度分别为21.89、1.32、1.2、84.66和8.36, 他们经过分析认为其中 0.658 THz

与1.376 THz两个振动模式与其实验结果接近; 他们还发现0.53 THz的振动具有反常的温度依赖性, 即振动

频率首先随温度升高, 达到最大值, 然后再次降低。他们为了模拟振动频率的温度依赖性, 提出了一个简化

模型来模拟结晶水和相邻的两个羟基, 最后他们通过延长b 轴的长度来观察对晶胞的影响, b 轴自然延长了

两个氢键距离, 随着 b 轴的不断增加, 计算出的峰频率先增大后减小。

接下来基于密度泛函理论分别对 α- 乳糖一水合物单分子和 α- 乳糖一水合物晶胞进行了光谱计算与振

动分析。

2.2.1　 α- 乳糖一水合物单分子振动分析

为了分析 α- 乳糖一水合物的吸收峰, 基于密度泛函理论对 α- 乳糖一水合物进行量子化学计算,  α- 乳

糖一水合物的单分子模型和晶胞模型是从剑桥晶体数据库 (The Cambridge Crystallographic Data Centre) 下

载的, 采用B3LYP泛函, 基组选用 6-311g (d, p) 进行结构优化和频率计算, 结构优化后的 α- 乳糖一水合物分

子如图 6 所示。

计算出 α- 乳糖一水合物的吸收峰频率分别为18.1245、29.0178、44.8010 cm-1, 即约0.54、0.87、1.34 

THz, 图 7 为 α- 乳糖一水合物结构优化后的吸收光谱, 该光谱由Multiwfn软件制作[18], 其中0.54 THz与1.34 

THz模式与实验结果仅相差0.05 THz左右, 因此有充分的理由认为这两个模式的振动计算与实验结果相对

应, 而理论计算中的 0.87 THz模式与实验结果1.2 THz的模式相差0.33 THz, 差距较大。理论计算出的太赫

兹光谱如图 7 所示, 实验和理论结果之间的吸收峰频率和强度存在差异, 可能的原因是实验样品是晶体, 而

理论计算的对象是分子, 除此之外, 理论计算中没有考虑到样品的厚度、晶体场效应、晶体共振和分子间的

相互作用等。理论光谱与实验光谱相比有不规则的偏差。原因是实验是在实验室温度 (83～293 K) 下进行

的, 而理论计算基于0 K温度, 忽略了热效应。 
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用动画模块显示出 α- 乳糖一水合物在0.54、0.88、1.34 THz下的振动模式, 如图 8 所示, 从动画中看出

这三个模式都包含乳糖和水分子间的相互作用, 其中0.54 THz模式包含乳糖分子的骨架振动, 水分子向左侧

平动; 0.88 THz模式包含乳糖分子右半边的强烈骨架振动、乳糖分子左半边的微弱的骨架振动和水分子的

微弱平动;1.34 THz模式包含乳糖分子左半边的骨架振动、右半边的微弱骨架振动和水分子的强烈平动。其

中在0.54 THz模式和1.34 THz模式中, 水的平动占据振动的相当一部分比重, 1.34 THz 模式中的水振动相比

于0.54 THz模式更加强烈。

                                                             图 6　 经过结构优化后的 α- 乳糖一水合物分子结构

Fig. 6　 Molecular structure of  α-lactose monohydrate after structural optimization

图 7　  α- 乳糖一水合物单分子模拟光谱

Fig.7　 Simulation spectrum of  α-lactose monohydrate single molecule

图 8　  α- 乳糖一水合物单分子在0.54、0.88、1.34 THz的振动模式

Fig. 8　 Vibration modes of  α-lactose monohydrate single molecule at 0.54,  0.88 and 1.34 THz
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2.2.2　 α- 乳糖一水合物晶胞振动分析

使用CASTEP软件对 α- 乳糖一水合物的晶胞模型进行结构优化和频率计算, 晶胞模型来自剑桥晶体数

据库, 基组选用GGA中的PBE, 截断能设置为850 eV, 几何优化精度设置为 Ultra-fine, Pseudopotentials 选择

Norm conserving, 优化后的晶胞模型如图 9 所示, 和前文模拟与实验结果进行对比分析。

图 9　 优化后的 α- 乳糖一水合物晶胞结构

Fig. 9　 Structure of α-lactose monohydrate unit cell after structural optimization

计算出的光谱如图10 所示,  α- 乳糖一水合物吸收峰的频率分别为18.74、29.37、47.37 cm-1, 即约 0.54、

0.88、1.42 THz, 其中 0.54 THz与1.42 THz 模式与实验结果接近, 而0.88 THz模式与实验结果1.2 THz模式

的差距仍然较大。

动画模块显示出 α- 乳糖一水合物在0.54、0.88、1.42 THz下的振动模式, 如图11所示, 都是 α- 乳糖的

骨架振动以及 α- 乳糖分子整体的振动。

                                                                        图 10　  α- 乳糖一水合物晶胞模拟光谱

Fig. 10　 Simulation spectrum of  α-lactose monohydrate unit cell

在光谱实验中, 本研究得到了一些模式的峰频率, 取本实验中83 K温度点的三个模式与理论计算的三

个模式的峰频率进行比较, 将实验中的0.5262、1.2155、1.3941 THz三个模式简称为模式1、2、3, 其中单分

子和晶胞模拟中对于模式1的预测基本相同, 而且对于模式1的预测都很接近, 误差都只有大约3 %。而模

式2无论是单分子模拟还是晶胞模拟都和实验差距较大, 由于理论计算在THz波段的误差较大, 而且单分子
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和晶胞计算都计算出了 0.88 THz的模式, 所以有理由认为理论计算的 0.88 THz模式与实验中模式 2对应。

对于模式3, 单分子理论计算误差大约在3.9 %, 而晶胞理论计算的误差大约只有1.8 %, 考虑到热效应, 由玻

色-爱因斯坦拟合的数据可以预测实验中接近0 K的峰频率, 如果用预测的0 K的峰频率和理论计算频率比

较, 模式 3下分子理论计算误差为4.0 %, 晶胞的理论计算误差为1.7 %, 晶胞的理论计算比单分子的理论计

算更加准确, 晶胞计算对于太赫兹波段模式的预测是优于单分子计算的。

图11　  α- 乳糖一水合物晶胞在0.54、0.88、1.42 THz的振动模式

Fig. 11　 Vibration modes of  α-lactose monohydrate unit cell at 0.54,  0.88 and 1.42 THz

3 结 论

通过对低温下 α- 乳糖一水合物太赫兹光谱的研究, 发现1.21 THz和1.39 THz模式峰频率随着温度的升

高而红移, 而0.52 THz模式先蓝移到最大值后再红移, 吸收峰的FWHM呈现先增大后减小的趋势, 1.39 THz

模式随着温度的升高, 吸收峰的FWHM和γ值增大, 而0.52 THz模式的FWHM先由大变小, 到达最小值后再

变大。由玻色-爱因斯坦拟合可以看出, 1.39 THz模式的温度变化规律遵从声子模型, 而0.52 THz模式却显

示出反常规律, 推测是低温下 α- 乳糖一水合物分子振动形式或者结构发生了变化, 并且这个变化没有影响

1.39 THz模式。运用密度泛函理论对分子进行理论计算, 从计算结果的分子动画中发现这三个模式都是由

分子内的振动产生, 尤其是0.52 THz和1.39 THz模式的振动与结合水关系密切。理论计算结果表明, 因为单

分子没有考虑到晶体共振和分子间的相互作用等, 晶胞理论计算要比单分子理论计算的太赫兹光谱频率更

精确一些。
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