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内容概要

　　本书的编写旨在使读者通过学习掌握解析波谱实验结果及推测未知物分子结构的方法和技巧，并
学会简便而准确地对所推测的结果进行验证的方法。
　　本书首先对有机化合物波谱解析所必须掌握的知识要点作了言简意赅的阐述，附有解析波谱必备
的大量的波谱数据。
在此基础上精选了61个由简至繁的未知结构的有机化合物作为实例，详细而规范地进行了波谱实验结
果的综合解析及其所推测结果的验证。
为使读者方便快捷地找到波谱解析过程中经常用到的数据，书末特别增加了“实用图表检索指南”，
以方便查阅。
　　本书实例丰富，具有较强的参考价值，既可供高等院校化学、化工各专业特别是有机化学、分析
化学、药物化学、应用化学、环境监测等相关专业的师生阅读学习，也可供上述专业领域的科研人员
和工程技术人员参考使用。
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章节摘录

第1章　波谱解析知识要点1.1 质谱解析推测有机化合物的分子结构，质谱是最重要的也是不可或缺的
工具。
它能够提供分子量信息以及极为丰富的碎片离子信息。
高分辨率质谱可给出精确的质量，从而直接获得分子式。
依据有机质谱碎裂机理，可以清楚地表征各种碎片离子的来源与去处，给出重要离子的元素组成，为
有机化合物的结构诊断提供可靠的证据。
我们需要明确这样的问题：应用质谱正确地推测分子结构，最需要掌握和了解哪些质谱的基本原理；
需要熟练运用哪些质谱的概念和基本规律。
本节我们将指出解析质谱的知识要点，列举较为典型的电子轰击质谱图解析以及应用电喷雾多级质谱
推测分子结构的方法。
1.1.1 质谱的基本原理简述及其在分子结构推测中的重要作用质谱即以某种方式使分子电离破碎，然后
按离子的质荷比（m／2）大小顺序排列成谱。
质谱的表示方法包括质谱图与数据表，质谱的重要信息是各类离子的质荷比与相对丰度。
解析有机质谱，需要将实验中给出的数字具体化为离子结构和分子结构，是很抽象的工作，因此必须
对重要的原理、概念、规律有透彻的了解，才能使解析质谱得心应手。
1.1.1.1 质谱基本原理简述（1）样品电离电子轰击质谱（EI）。
电离是利用一定能量的电子与分子碰撞，电子轰击质谱在电离过程中所需能量一般在15-100eV，有机
化合物电离电位一般在10eV±3eV，初始能量使分子电离为正分子离子，剩余能量使分子离子进一步
电离形成碎片离子。
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编辑推荐

《波谱综合解析指导》实例丰富，具有较强的参考价值，既可供高等院校化学、化工各专业特别是有
机化学、分析化学、药物化学、应用化学、环境监测等相关专业的师生阅读学习，也可供上述专业领
域的科研人员和工程技术人员参考使用。
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