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摘要  研究了室温条件下结构相似的烟酸和烟酰胺以及烟碱的太赫兹光谱。测量了它们的时间分辨光谱，通过傅

里叶变换获得了它们的频谱，从而得到了频谱响应和折射率色散关系。实验结果表明, 烟碱在太赫兹波段无明显

的特征频谱响应，而烟酸和烟酰胺在太赫兹波段存在明显的特征频谱响应。用密度泛函理论(DFT)计算了烟酸和
烟酰胺的太赫兹频谱，对它们的吸收峰产生的原因做了初步分析，认为烟酸吸收峰的产生是由于分子内部的扭转

和摇摆所造成的，而烟酰胺的吸收峰(除1.93 THz以外)是由于分子间的相互作用和光声子模式而造成的。结果表
明，数值模拟和实验结果相结合，可以用来分析烟酸和烟酰胺的分子结构和分子振动模式。 
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