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前言

　　本书力图对基本原理和研究方法作简单扼要的介绍，便于理解分子结构与光谱参数的关系；从实
际应用出发，以系统光谱数据、图谱和研究成果为基本资料，着重深入讨论谱线与分子结构的关系，
将光谱原理与有机结构理论结合，贯穿于全书的理论阐述、识谱和谱图解析中；并注意光谱解析与化
学方法相配合，以及天然产物分子结构鉴定过程中生源学说的引导作用。
　　此次再版对以下两方面作了修改和补充：　　（1）删减一般入门介绍资料，补充光谱方法的新
进展，特别是有机质谱和核磁共振新进展与有机分子结构鉴定密切相关的部分内容。
　　（2）增加引用旨在提高识谱能力和解析能力的光谱资料和解析实例。
配套出版《有机分子结构光谱解析》（作者编著，科学出版社出版）一书，以期为本书作进一步的补
充。
　　我们永远感激师辈梁晓天院士和已故蒋丽金院士在学术上对我们的诸多指导，感谢关心本书出版
的佟振合院士、徐广智教授、樊美公教授、余翔林教授、黄明宝教授等，感谢科学出版社的大力支持
。
　　由于我们的水平有限，书中疏漏和错误之处在所难免，欢迎读者批评指正。
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内容概要

本书为中国科学院研究生教学丛书之一。
    全书共六章。
前五章分别阐述有机质谱、红外光谱、紫外-可见光谱和核磁共振(1H和13C)的特点及其在分子结构鉴
定中的应用方式，着重讨论谱线与分子结构的关系，与有机结构理论相结合用于识谱和谱图解析，并
简单介绍相关的Raman光谱、圆二色谱、顺磁共振等。
第六章讨论用于复杂分子结构鉴定的组合光谱，并扼要讨论化学方法与光谱解析的配合作用和生源学
说对天然产物结构鉴定的启发和引导作用。
    本书对一般光谱常识的介绍资料有所删减，补充了质谱与核磁共振新进展与有机分子结构鉴定密切
相关的部分内容，并增加了有助于提高解析能力的光谱资料和典型的例解，力求接近学科前沿。
    本书可作为高等院校有机化学及相关专业研究生的教学用书，也可供有关师生和研究工作者参考。
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章节摘录

　　20世纪50年代起，伍德沃德一霍夫曼（Woodward-Hofmann）的轨道对称守恒原理和福井谦
（Fllkui）-Htofmann的前线轨道理论将分子轨道理论用于化学反应，他们应用量子力学波动方程求解
得到的轨道图，形象地解释了复杂的化学反应过程，简捷地阐述了在协同反应中的化学反应方向、产
物的立体选择性与轨道对称性的关系，为一些具有复杂结构的分子合成设计提出有益的启示。
　　近代化学和物理学的发展不仅为有机分子结构鉴定奠定了理论基础，同时也为先进的机械工业和
电子工业提示了必要的设计思想，使各种光谱仪器得以问世。
首先，紫外一可见光谱仪和红外光谱仪进入有机化学实验室，大大加快了有机分子结构鉴定的步伐。
例如，由萝芙木或蛇根草提取出的利血平（reserpine）与吗啡分子结构比较更为复杂，自1952年离析出
纯品后，得到当时可能使用的光谱技术的配合，特别是尼尔斯（Nears）通过紫外光谱解析，检测到利
血平分子含有吲哚和没食子酸衍生物两个共轭体系（见3.4.2），确定了利血平的主要结构单元，分子
结构鉴定工作进行很快。
1956年Woodward等用轨道对称性概念完成合成，总共花费不到5年时间。
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