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&方法计算得到的双酚
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&分子振动光谱为依据!

对
BV;

分子常规拉曼光谱进行了详细的指认!对其振动模式进行了归属#研究了
BV;

在金胶体系中的表面

增强拉曼光谱!对其吸附方式进行了分析'

BV;

分子在酸性
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下!分子以
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e 吸附到金溶胶上!
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键的振动消失!苯环以直立方式垂直于金胶上#
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&是聚碳酸酯类%

VA

&食品包装材料的单体

成分!很多婴儿奶瓶和饮用水桶均以
VA

材质制成#

BV;

在

食品供应链中会迁移进入食品造成人体生殖系统的危害!尤

其是婴幼儿#加拿大已正式将
BV;

列为危险物质!并宣布禁

止进口和销售有
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成分的
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婴儿奶瓶#目前
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!尚未有基于拉曼光谱的快速检

测方法!而且也未见有关
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拉曼光谱的研究报道#

拉曼光谱是一种散射光谱!它的产生基于光与分子的非

弹性碰撞!广泛用于物质分子结构的研究#普通拉曼散射光

谱信号较弱!而表面增强拉曼光谱%
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近年来!量子化学中的密度泛函理论%
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分子进行拉曼光谱的理论计算!

与实际检测结果对比!二者具有很好的匹配性!并对其振动

模式进行了归属分析#以金胶为基底!对
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分子进行了表

面增强研究!为
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以甲醇为溶剂!配置
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较简单"极性适中的甲醇为溶剂#
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溶液直接与金溶胶混

合后并无增强作用!需加入一定的稀酸调节
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!此时体系

颜色由酒红色变为褐色!说明有凝聚现象产生#它直接影响

体系的等离子共振条件!引起物理增强#同时!在胶粒的凝

聚过程中化学吸附也在加强!因而分子
-

金属振动带随之增

强#
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如图
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所示!甲醇为溶剂时!不可避免还是会产生一些

干扰!比较明显的是
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e"处有个强峰!在
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以后!由于
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的
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环的骨架振动!说明苯环骨架的振动信号均得到了增强#其

中
"".+3C

e"处苯环骨架振动
=8

增幅最大!信号最强#

!!

根据表面选择原则!当吸附分子的某种简正振动模式涉

及到分子极化率垂直于表面分量的变化!则该振动模式在入

射光的作用下得到加强#图
!=

中的
BV;

的苯环伸缩振动峰

和弯曲振动峰均有明显增强!说明在
BV;

甲醇溶液中苯环

是垂直于金溶胶表面的方式吸附的#

根据化学增强理论!胶粒对分子的吸附属于化学吸附!

并以电荷转移机制产生增强效应#在
BV;

分子结构中!带负

电荷的
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..

e 是吸附的主体!图
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和
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中!
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e"处有

强吸收!是样品分子与基底表面相互作用形成
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缩振动峰
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!图
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中
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e"处
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使得
AX

..

e 通过与金溶胶表面化学吸附作用而增强
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信号#

因此!可以推断
BV;

分子在酸性条件下!分子以

AX

..

e 吸附到金溶胶上!2

X?

键的振动消失!苯环以直

立方式垂直于金胶表面!苯环的骨架振动得到增强#

!

!

结
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论
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本文通过密度泛函理论%
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&推导出
BV;

分子的

理论拉曼光谱!通过与实际测得普通拉曼光谱比较!发现具

有很好的匹配性$并对计算所得的振动频率进行了简正坐标

分析!进行了全面的归属指认#以金胶为基底!研究
BV;

甲

醇溶液的表面增强拉曼光谱!对其吸附方式进行了推断分

析#为
BV;

的快速分析检测提供了理论基础#
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