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摘　要　报道了苏丹红Ⅲ和苏丹红Ⅳ的红外光谱（ＩＲ）、固体常规拉曼光谱（ＮＲＳ）和以新型ＣｕＡｇ复合纳米

材料为基底的表面增强拉曼光谱（ＳＥＲＳ）。以密度泛函理论（ＤＦＴ）为基础，采用Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）基组

对其红外和拉曼光谱进行计算，计算结果与实验数据基本吻合，并且运用Ｇａｕｓｓｖｉｅｗ５．０可视化软件，对峰

的振动模式进行了全面的归属。实现了对苏丹红的快速鉴别，为研究苏丹红染料的特性和快速鉴定提供了

有利的依据，为食品安全检测提供了可靠的方法。
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引　言

　　苏丹红是一类人工合成的偶氮染料，用于工业染料和房

屋涂料等。研究表明苏丹红染料能被人体内常见微生物降解

为致癌芳香胺引起人体和动物机体的癌变［１４］，所以被国际

癌症机构（ＩＡＲＣ）列为三级致癌物质。故而建立快速有效识

别苏丹红染料的方法显得迫切需要。拉曼光谱是能够精确给

出分子振动的有力工具，为物质的鉴别提供独特的指纹振

动，表面增强拉曼光谱（ＳＥＲＳ）是在Ａｇ和Ａｕ等溶胶或纳米

粒子基底上物质的拉曼信号得到增强的现象，可增强１０４～

１０７倍，甚至可达到１０１４倍或更多
［５，６］。拉曼光谱可用于药物

鉴别［７］、氨基酸研究［８］、ＤＮＡ分析
［９］和食品检测［１０］等方面。

密度泛函理论（ＤＦＴ）可提供与实验数据相符的分子振动，基

于ＤＦＴ计算分子ＩＲ，Ｒａｍａｎ和ＳＥＲＳ等都有报道
［１１１３］。目

前主要是以Ａｌ，ＺｎＯ／Ａｇ和Ａｕ等纳米为基底研究苏丹红

ＳＥＲＳ
［１４，１５］，未见有ＣｕＡｇ纳米为基底的报道。ＤＦＴ多数是

对苏丹红Ⅰ的研究
［１６］，还没有关于苏丹红Ⅲ，Ⅳ的ＩＲ，Ｒａ

ｍａｎ，ＳＥＲＳ和ＤＦＴ的比较研究。本工作应用新型ＣｕＡｇ复

合纳米为基底比较研究苏丹红Ⅲ和Ⅳ的振动频率，并且与

ＤＦＴ结果比较，将振动模式进行归属，为今后研究苏丹红染

料的特性和快速鉴别提供了有利依据，对食品安全检测具有

一定的帮助。

１　实验部分

１１仪器与试剂

ＲＦＳ１００／ｓ型傅里叶变换拉曼光谱仪（德国Ｂｒｕｋｅｒ公

司），Ｎｄ∶ＹＡＧ激光光源（１０６４ｎｍ），液氮冷却Ｇｅ检测器，

激光强度为１００ｍＷ（扫描５０次），光谱分辨率为４ｃｍ－１。

ＴＥＮＳＯＲ２７型傅里叶变换红外仪，ＫＢｒ压片，扫描３２次，

光谱分辨率为４ｃｍ－１；日本日立Ｓ４８００型扫描电子显微镜

（ＳＥＭ）表征银纳米。苏丹红染料购自阿拉丁公司，Ｃｕ片购

自天津市瑞金特化学品公司，Ｈ２Ｏ２购自成都市科龙化工试

剂厂，ＣＨＣｌ３和浓ＨＣｌ购自川东化学试剂厂。所有试剂均为

分析纯，实验用水为二次蒸馏水。

１２　方法

依据Ｓｕｎ
［１７］的方法制取ＳＥＲＳ增强基底，将Ｃｕ片浸入

Ｈ２Ｏ２／ＨＣｌ／Ｈ２Ｏ（体积比为ＨＣｌ∶Ｈ２Ｏ２∶Ｈ２Ｏ＝１∶２∶４）中

２０ｓ，大量蒸馏水冲洗，再浸入ＨＣｌ溶液中１ｍｉｎ，用大量蒸

馏水清洗。将室温下干燥的Ｃｕ片浸入０．２×１０－３ｍｏｌ·Ｌ－１

ＡｇＮＯ３溶液中５ｍｉｎ，将样品用蒸馏水冲洗干净，室温干燥。

测得固样ＩＲ、常规拉曼光谱（ｎｏｒｍａｌＲａｍａｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，

ＮＲＳ）。ＣＨＣｌ３溶解固体制取１０－３ｍｏｌ·Ｌ－１溶液，测液样时

将ＣｕＡｇ纳米材料浸入待测溶液中３０ｍｉｎ，在真空干燥箱中

室温干燥。然后即可直接进行测样。

１３　理论计算方法



苏丹红的ＩＲ和ＮＲＳ的计算采用Ｇａｕｓｓｉａｎ０９
［１８］软件包，

应用Ｂｅｃｋｅｓ三参数混合模，并使用Ｂ３ＬＹＰ进行空间结构优

化，得到最稳定结构。分子构型通过Ｇａｕｓｓｖｉｅｗ５．０构造，

采用Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋Ｇ（ｄ，ｐ）基组对苏丹红的ＩＲ，ＮＲＳ进行

计算，并与实验值比较。计算所得数据的校正因子选择

０．９７６
［１９］。

２　结果与讨论

２１　银纳米的效果测定

图１是ＣｕＡｇ复合纳米材料ＳＥＭ图，在Ｃｕ表面覆盖

了由长枝干，数个分支和众多叶子组成的Ａｇ树突。实验制

得的ＣｕＡｇ纳米分布均匀，有利于ＳＥＲＳ的增强。

２２　分子结构的优化

通过结构优化得到苏丹红Ⅲ、Ⅳ的空间结构，图２所示，

计算结果无虚频，证明优化结构最稳定。在图３（ａ）中苏丹红

Ⅲ的Ｃ—ＯＨ变为 Ｃ ＯＨ ； 而图３（ｂ）中苏丹Ⅳ的 Ｎ Ｎ

在最低能量下变为 １４Ｃ ２１Ｎ 和 １７Ｃ １１Ｎ 的优化结构，

苯环１变为  １３Ｃ １２Ｃ １７Ｃ 和 １５Ｃ １６Ｃ 形式；可能主要

是因为Ｏ与萘环、Ｎ与苯环会形成共轭的稳定结构，此时能

量处于最低点。
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犉犻犵３　犪犇犉犜犖犚，犫犖犚犛，犮犇犉犜犐犚，犱犐犚狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅲ

２３　苏丹红Ⅲ的红外、拉曼与理论计算结果的比较

理论和实验数据用Ｇａｕｓｓｖｉｅｗ５．０和参考文献［１８，２０］

得到归属列于表１。可知 Ｎ Ｎ 伸缩振动在１６１８，１５９４，

１５０２，１４１５，１３８８ｃｍ－１（ＩＲ）；１６１１，１５９３，１５０５，１３９１
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ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）；１５９１，１４９１，１４６２，１４１８，１３８５ｃｍ－１

（ＮＲＳ）；１６０２，１５０４，１４６２，１４００ｃｍ－１（ＤＦＴＮＲＳ），还伴

随苯环和部分 Ｃ Ｃ 伸缩振动。１０６８，８３７ｃｍ－１（ＩＲ）和

１０７５，８３７ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）是萘环呼吸振动，７２１和４９１

ｃｍ－１（ＩＲ），７１５和４８７ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）是萘环和苯环呼吸振

动。１４４９，１２５７，１２３０，１２０７，１１７４和１１３２ｃｍ－１（ＩＲ）；

１４３５，１２６８，１２２４，１２０７，１１７２和１１３７ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）；

１４３９，１２５６，１２３１，１１７９和１１３３ｃｍ－１（ＮＲＳ）；１４３６，

１２６８，１２２４和１１８９ｃｍ－１（ＤＦＴＮＲＳ）是Ｏ—Ｈ面内摇摆。

从图３可知ＤＦＴＩＲ和ＤＦＴＮＲＳ与实验ＩＲ和ＮＲＳ基本吻

合，最大差值只有１４ｃｍ－１，并在１４６２ｃｍ－１完全相同。

　　苏丹红不溶于水，易溶于ＣＨＣｌ３、苯等有机溶剂，本文

用ＣＨＣｌ３溶解苏丹红制取溶液，测其ＮＲＳ和ＳＥＲＳ，此时测

得ＣＨＣｌ３和苏丹红混合物的ＳＥＲＳ，若消除ＣＨＣｌ３的ＳＥＲＳ

影响，就得到纯苏丹红ＳＥＲＳ
［２１］。结果如图４，通过实验可知

ＣＨＣｌ３溶液作为溶剂对苏丹红Ⅲ的ＳＥＲＳ测定没有影响。

Ｃ—Ｈ伸缩振动强度在理论计算和实测中都非常弱，所以在

图４没有表示。ＳＥＲＳ中的最强峰出现在１１３４ｃｍ－１是萘环

的Ｃ—Ｈ和Ｏ—Ｈ面内摇摆振动；Ｏ—Ｈ面内摇摆振动还出

现在１４４１，１２５８，１２２９，１２０８和１１８２ｃｍ－１；１４６４，

１３３９，１２２９和１２０８ｃｍ－１是 Ｃ ＯＨ 伸缩振动。主要归属

列于表１。

犜犪犫犾犲１　犜犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾犪狀犱犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾狏犻犫狉犪狋犻狅狀犪犾犳狉犲狇狌犲狀犮犻犲狊（犮犿
－１）犪狀犱犪狊狊犻犵狀犿犲狀狋狊狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅲ

ＩＲ ＤＦＴＩＲ ＮＲＳ ＤＦＴＮＲＳ ＳＥＲＳ Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｓ

１５９４１６１１，１５９３ １５９１ １６０２ １６２８，１５９５ ν（ Ｃ Ｃ ）ｐｈν（ Ｎ Ｎ ）

１５０２ １５０５ １４９１ １５０４ ν（ Ｎ Ｎ ）ν（    １Ｃ ２Ｃ ３Ｃ ４Ｃ １４Ｃ １５Ｃ １６Ｃ １７Ｃ ）

１４６２ １４６２ １４６４ ν（   Ｎ Ｎ １５Ｃ １６Ｃ ４３Ｃ ３Ｃ ））ν（Ｃ—ＯＨ）ρ（Ｃ—Ｈ）

１４４９ １４３５ １４３９ １４３６ １４４１ ν（  ２３Ｎ ２４Ｎ ２８Ｃ ３７Ｃ ）ρ（Ｏ—Ｈ）ρ（１６Ｃ—Ｈ３５Ｃ—Ｈ３６Ｃ—Ｈ３７Ｃ—Ｈ）

１４１５ １４１８ ν（   Ｎ Ｎ １６Ｃ １７Ｃ １３Ｃ １４Ｃ

１３８８ １３９１ １３８５ １４００ １４１６，１３８０ ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１ρ（３７Ｃ—Ｈ３８Ｃ—Ｈ）

１３５０ １３３９ １３３５ １３２２ １３３９ ν（ Ｃ ＯＨ ）ν（ Ｃ Ｃ ）ρ（Ｏ—Ｈ）ρ（Ｃ—Ｈ）

１２５７ １２６８ １２５６ １２６８ １２５８ ν（  ２７Ｃ ３２Ｃ Ｃ ＯＨ ３２Ｃ—２４Ｎ）ρ（Ｏ—Ｈ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａ

１２３０ ρ（Ｃ—ＨＯ—Ｈ）ｂｒａｓ（ｎａ）

１２０７１２２４，１２０７ １２３１ １２２４ １２２９，１２０８ ν（１８Ｃ—１２Ｎ４３Ｃ— １１Ｎ Ｃ ＯＨ ）

１１７４ １１７２ １１７９ １１８９ １１８２ ν（１８Ｃ—１２Ｎ４３Ｃ———１１Ｎ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈρ（Ｏ—Ｈ）ｂｒａｓ（ｐｈ）

１１４７ １１５４ ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａ１ｂｒａｓ（ｎａ）

１１３２ １１３７ １１３３ １１３４ ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａρ（Ｏ—Ｈ）

１１１１ １１０２ １１１２ ν（Ｃ—Ｎ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１ｂｒｓ（ｐｈ１）

１０６８ １０７５ １０７５ ｂｒａｓ（ｎａ）ρ（Ｃ—Ｈ）ν（３２Ｃ—２４Ｎ）

９８５ ９９６ ９８４ ９８７ ９９９ ｂｒｓ（ｎａ）ρ（Ｏ—Ｈ）ω（１６Ｃ—Ｈ１７Ｃ—Ｈ）ω（Ｃ—Ｈ）ｎａ１

８３７ ８５５ ｂｒ（ｎａ）ω（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１

７２１ ７１５ ｂｒ（ｎａ＋ｐｈ）

６２２ ６１９ τ（ Ｃ Ｃ ）ｐｈ１ｂｒｓ（ｎａ＋ｐｈ２）

５２１ ５３９ ω（Ｏ—Ｈ）ω（Ｃ—Ｈ）

４９１ ４８７ ｂｒ（ｎａ２＋ｐｈ）

　ν：Ｓｔｒｅｔｃｈ；δ：Ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｖｉｂｒａｔｉｏｎ；ω：Ｏｕｔｏｆｐｌａｎｅｒｏｃｋｉｎｇ；ρ：Ｉｎｐｌａｎｅｒｏｃｋｉｎｇ；τ：Ｔｏｒｓｉｏｎｖｉｂｒａｔｉｏｎ；σ：Ｓｃｉｓｓｏｒｉｎｇ；ｂｒ：Ｒｉｎｇｂｒｅａｔｈ；

ｓ：Ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ；ａｓ：Ａｎｔｉｓｙｍｍｅｔｒｉｃ；ｎａ：Ｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅｒｉｎｇ；ｐｈ：ｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ（ｔｈｅｓａｍｅｂｅｌｏｗ）

犉犻犵４　犪犛犈犚犛狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅲ犻狀犆犎犆犾３，犫犛犈犚犛狅犳狆狌狉犲

狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅲ，犮犖犚犛狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅲ犻狀狊狅犾犻犱狊狋犪狋犲

２４　苏丹Ⅳ的红外、拉曼与理论计算结果的比较

图５表示苏丹红Ⅳ的理论计算和实验测定的ＩＲ和

ＮＲＳ。ＤＦＴＩＲ和ＤＦＴＮＲＳ在３０００ｃｍ－１频率以上的峰比较

明显，主要是Ｎ—Ｈ和Ｏ—Ｈ伸缩振动，并且峰形尖锐；而

实测ＩＲ和ＮＲＳ在此位置只有３４４２ｃｍ－１处的宽频峰，仅是

２２Ｎ—Ｈ的伸缩振动。苏丹红Ⅳ与苏丹红Ⅲ的区别是４２ＣＨ３

和４７ＣＨ３，所以重点讨论其振动模式。ＤＦＴＩＲ和ＤＦＴＮＲＳ

在３０３０ｃｍ－１是４２ＣＨ３ 非对称伸缩振动，２９２５ｃｍ－１是

４２ＣＨ３ 对称伸缩振动；１４４９ｃｍ－１（ＩＲ）；１５４６，１４７５和

１４４０ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）；１５６３，１５２８和１４４０ｃｍ－１（ＤＦＴ

ＮＲ）；１４６２和１４３９ｃｍ－１（ＮＲＳ）是ＣＨ３ 非对称变形振动；

１４０８ｃｍ－１（ＩＲ）；１３６１和１３００ｃｍ－１（ＤＦＴＩＲ）；１４１６ｃｍ－１

（ＮＲＳ）和 １ ４０５，１ ３６１，１３０８ ｃｍ－１ （ＤＦＴＮＲＳ）

是ＣＨ３对称变形振动。新形成的 Ｃ Ｎ 伸缩振动在１５０６

９４２３第１２期　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



犉犻犵５　犪犇犉犜犐犚，犫犐犚，犮犇犉犜犖犚犛犪狀犱犱犖犚犛狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅳ

犜犪犫犾犲２　犜犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾犪狀犱犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾狏犻犫狉犪狋犻狅狀犪犾犳狉犲狇狌犲狀犮犻犲狊（犮犿
－１）犪狀犱犪狊狊犻犵狀犿犲狀狋狊狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅳ

ＩＲ ＤＦＴＩＲ ＮＲＳ ＤＦＴＮＲＳ ＳＥＲＳ Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｓ

３６３６ ３６３６ ν（Ｏ—Ｈ）

３４４２ ３４７８ ３４７８，３４４３ ν（１０Ｎ—Ｈ）ν（２２Ｎ—Ｈ）

３０３０ ３０３０ νａｓ（４２ＣＨ３）

２９２５ ２９２５ νｓ（４２ＣＨ３）

１６３１ １６２５ １６３４ ν（  １２Ｃ １３Ｃ １５Ｃ １６Ｃ ）

１５９３ １５８９ １５９２ １６０７ １５９９，１５８０ ν（ Ｃ Ｃｎａ＋ｐｈ２ρ（Ｏ—ＨＮ—Ｈ）

１５４６ １５６３ １５５１ ν（  １２Ｃ １３Ｃ １５Ｃ １６Ｃ １６Ｃ—１７Ｃ）ρ（Ｎ—Ｈ）δａｓ（４７ＣＨ３）ν（ １７Ｃ １１Ｎ ）

１５０６ １４９１ １４９３ １４８９ ρ（Ｎ—Ｈ）ν（ Ｃ Ｎ ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ２

１４４９ １４７５ １４６２ １４７６ δａｓ（４７ＣＨ３）ρ（２２Ｎ—Ｈ）

１４４０ １４３９ １４４０ １４４３ δａｓ（４２ＣＨ３）ρ（１０Ｎ—Ｈ）

１４０８ １４１６ １４０５ １３９１ δｓ（ＣＨ３）ρ（Ｎ—Ｈ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１νｓ（  １６Ｃ １７Ｃ １２Ｃ １３Ｃ—１４Ｃ—１５Ｃ）

１３８４ １３８７ １３８５ ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａρ（Ｏ—Ｈ）

１３６１ １３６１ δｓ（４７ＣＨ３）ρ（２２Ｎ—Ｈ）ρ（１６Ｃ—Ｈ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａν（ Ｃ Ｃ ）ｎａ

１３５０ １３４３ １３３５ １３３９ ρ（Ｏ—Ｈ）ν（ Ｃ Ｃ ）ｎａρ（２２Ｎ—Ｈ）

１３００ １３０８ δｓ（４２ＣＨ３）ν（１３Ｃ—１４Ｃ１６Ｃ—１７Ｃ）ρ（１Ｃ—Ｈ２Ｃ—Ｈ１２Ｃ—Ｈ１３Ｃ—Ｈ）

１２７９ １２６４ １２８２ １２７９ ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ２σ（４２ＣＨ３）ν（４１Ｃ—１０Ｎ）

１２５４ １２４７ １２５６ １２４７ １２５９ ｂｒ（ｐｈ２）ν（４１Ｃ—１０Ｎ１３Ｃ—１４Ｃ）ν（４Ｃ—Ｈ１３Ｃ—Ｈ１６Ｃ—Ｈ１０Ｎ—Ｈ）

１２２９ １２２９ １２２９ ρ（Ｃ—ＨＯ—Ｈ）ν（Ｃ—Ｏ）

１２０７ １２１２ １２１３ １２１２ １１９８ ν（３０Ｃ—２２ＮＣ—Ｏ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａρ（Ｏ—Ｈ）

１１７７ １１７７ １１７７ １１７９ ｂｒａｓ（ｐｈ２）ν（３Ｃ—４２Ｃ１０Ｎ—１１Ｎ）ρ（２Ｃ—Ｈ５Ｃ—Ｈ１２Ｃ—Ｈ１３Ｃ—Ｈ）

１１５３ １１５９ １１５５ ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａ＋ｐｈν（１５Ｃ—４７Ｃ１０Ｎ—１１Ｎ）

１１３６ １１３３ １１３３ ｂｒａｓ（ｐｈ１）ν（１５Ｃ—４７Ｃ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｐｈ

１０８５ １０８９ １０８９ １０９８ ω（４２Ｃ—Ｈ４７Ｃ—Ｈ２２Ｎ—Ｈ）ν（２１Ｎ—２２Ｎ）ρ（Ｃ—Ｈ）ｎａ＋ｐｈ

１０５４ １０４５ １０５３ ω（２２Ｎ—Ｈ）ｂｒａｓ（ｎａ）ω（４７Ｃ—Ｈ）ν（Ｏ—Ｈ）ν（Ｃ—Ｈ）ｎａ

１０３５ １０１０ １０００ １０１０ ９９９ ω（４７Ｃ—Ｈ）ｂｒａｓ（ｐｈ１）

９８５ ９７５ ９８６ ９８６ ω（４２Ｃ—Ｈ）ｂｒａｓ（ｐｈ２）

９５１ ９５７ ９５７ ｂｒａｓ（ｎａ）ν（Ｏ—Ｈ）ω（１２Ｃ—Ｈ１３Ｃ—Ｈ）

８７０，８９６ ８９６ ｂｒａｓ（ｎａ）ω（２２Ｎ—Ｈ）ω（４７Ｃ—Ｈ）

８２７ ８３４ ８３４ ω（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１

８０８，７９０ ７９０ ｂｒｓ（ｎａ＋ｐｈ）ν（Ｃ—ＣＨ３）τ（Ｃ—Ｈ）ｎａ

７２５ ７３７ ７３７ ω（Ｃ—Ｈ）ｎａ１＋ｎａ２

６４１ ６４１ ｂｒｓ（ｎａ）ω（２２Ｎ—Ｈ）

５７１ ５６２ ω（Ｃ—Ｈ）ｐｈ１ω（Ｎ—ＨＯ—Ｈ）

５１８ ５２７ ５２７ τ（Ｃ—Ｈ）ｎａｂｒ（ｐｈ１）ω（２２Ｎ—ＨＯ—Ｈ）

４９１ ５００ ω（２２Ｎ—ＨＯ—Ｈ）ω（Ｃ—Ｈ）ｎａ

４５４ ４４８ ４６５ ρ（Ｃ—ＣＨ３）ω（Ｃ—Ｈ）ｎａ

０５２３ 光谱学与光谱分析　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 第３２卷



ｃｍ－１（ＩＲ）；１５４６ｃｍ－１（ＤＦＴＮＲ）；１４９１ｃｍ－１（ＮＲＳ）和

１５６３，１５２８，１４９３ｃｍ－１（ＤＦＴＮＲ）；Ｃ—Ｃ的伸缩振动在

１４０８，１２５４，１１５３和１１３６ｃｍ－１（ＩＲ）；１３００，１２４７，１１７７

和１１５９ｃｍ－１（ＤＦＴＮＲ）；１４１６，１２５６，１１７７和１１３３ｃｍ－１

（ＮＲＳ）；１４０５，１３０８，１２４７，１１７７和１１３３ｃｍ－１（ＤＦＴ

ＮＲ），振动峰归属列于表２。

　　与苏丹红Ⅲ的ＳＥＲＳ处理方法一样，得到苏丹红Ⅳ的

ＳＥＲＳ。将图６（ａ）与（ｂ）相比，两者的峰非常的相似，并且纯

苏丹红Ⅳ的ＳＥＲＳ表现出更好的表面选择增强，比如在

犉犻犵６　犪犖犚犛狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅳ犻狀狊狅犾犻犱狊狋犪狋犲，犫犛犈犚犛狅犳狆狌狉犲

狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅳ，犮犛犈犚犛狅犳狊狌犱犪狀狉犲犱Ⅳ犻狀犆犎犆犾３

１３３９和１１７７ｃｍ－１之间，ＳＥＲＳ中有很多的中强尖锐峰，主

要是Ｃ—Ｎ伸缩振动和ＣＨ３剪式振动。ＳＥＲＳ最强峰在１３９１

ｃｍ－１，是ＣＨ３对称变形振动、Ｎ—Ｈ与苯环１中的Ｃ—Ｈ摇

摆振动和  １６Ｃ １７Ｃ １２Ｃ ，１３Ｃ—１４Ｃ—１５Ｃ对称伸缩振动

引起。

比较苏丹红Ⅲ和苏丹红Ⅳ的ＩＲ，ＤＦＴＩＲ和ＮＲＳ，ＤＦＴ

ＮＲＳ会发现有很小的差异，而出现的部分误差主要是由于计

算模拟的物质是气态单分子形式，而实际测定的物质是固态

多分子形式，存在分子间的作用力；其次在实际测定中谱峰

振幅太小不易表现出来；第三是由于实测的数据是多次测定

的平均值，就会产生随机误差。

３　结　论

　　通过ＤＦＴ计算苏丹红Ⅲ、Ⅳ的能量最低点及ＩＲ和

Ｒａｍａｎ光谱，通过Ｇａｕｓｓｖｉｅｗ５．０得到最优结构，并且与实验

测定的光谱进行了对比，两者光谱图基本一致；并将振动峰

进行了归属。通过ＣｕＡｇ复合纳米作为基底对苏丹红Ⅲ和Ⅳ

的ＣＨＣｌ３溶液进行ＳＥＲＳ测定，得到的谱峰非常明显，而且

与固体苏丹红的ＮＲＳ也很接近，得到了苏丹红Ⅲ和苏丹红

Ⅳ的最优化结构，促进了对苏丹红染料结构的进一步认识，

同时实现了对苏丹红Ⅲ和Ⅳ的有机溶液的快速测定，这将对

今后偶氮染料的快速测定和食品安全检测提供一定的帮助。

犚犲犳犲狉犲狀犮犲狊
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