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利用红外光谱鉴别饱和脂肪酸及其盐
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摘　要　有人认为饱和脂肪酸及其盐是碳酸盐岩中的生烃母质 , 但将它们从天然沉积物中鉴别出来的方法

尚不成熟 , 对分析评价它们在沉积物中的分布造成困难。文章对几种合成饱和脂肪酸及其盐进行红外光谱

测试 , 获得它们的红外吸收光谱。对特征峰进行指认 , 分析了饱和脂肪酸及其盐红外光谱的区别。从基团推

电子能力、分子折合质量、离子核外电子构型及碳链长度的角度 , 解释不同饱和脂肪酸以及不同阳离子形成

的饱和脂肪酸盐的特征官能团吸收峰波数的变化规律。为地质体中此类物质的鉴别提供参考。
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引　言

　　碱性沉积条件下 , 碳酸盐岩中由类脂物质水解生成的脂

肪酸可以与地质体中的 Ca2 + , Mg2 +等金属离子结合生成脂

肪酸盐 , 使有机质以更为稳定的盐类形式保存下来。有研究

表明脂肪酸和脂肪酸盐都可能是碳酸盐岩中的生烃母质 [124 ]。

此类物质与碳酸盐岩溶解、沉积性质相似 , 特别是饱和脂肪

酸盐可能由于含量低、晶体小等原因混杂在其他物质中而没

能从岩石样品中被提取出来。常规的岩矿鉴定例如 X射线粉

晶衍射也不能将岩石中的脂肪酸盐有效鉴别 , 所以在碳酸盐

岩生烃机制评价中未体现它们的贡献。以往主要是从化学角

度对饱和脂肪酸及其盐类物质的红外光谱进行研究 , 对特征

峰指派不够详细 [527 ] , 不利于此类物质的区分与鉴别。本文

通过对饱和脂肪酸及它们的钙盐、镁盐进行红外光谱测试与

分析 , 得出饱和脂肪酸与其钙盐、镁盐红外光谱的特征及差

异 , 有助于自然界此类物质的鉴别与发现。

1　样品及实验

　　为保证光谱测定准确 , 本文采用化学试剂公司生产的甲

酸、乙酸、硬脂酸及甲酸钙、乙酸钙、乙酸镁、硬脂酸钙、硬

脂酸镁 , 通过 KBr压片法进行红外光谱测试。样品详细特征

参见文献[8 ]。测试采用德国 Bruker公司生产的 V ECTOR22

型傅里叶变换红外光谱仪 , 仪器测试范围为 7 500～ 370

cm - 1 , 分辨率为 1 cm - 1。

2　结果与讨论

　　获得饱和脂肪酸及其钙盐、镁盐的红外光谱如图 1。分

别对饱和脂肪酸及其盐的红外光谱特征峰进行指认见表 1和

表 2。
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纯液体或固相中 , 饱和脂肪酸多以环状二聚体形式存

在 , 只有在气态和极稀的非极性溶剂中以单体为主 [9 ]。本研

究中的甲酸、乙酸、硬脂酸均以环状二聚体形式存在。

甲酸、乙酸、硬脂酸二聚体羰基伸缩振动峰很强。除硬

脂酸外 , 都是各自红外光谱的最强峰 (硬脂酸为次强峰) 。三

种酸该吸收峰波数依次下降 : 1 739 , 1 722 , 1 703 cm - 1。这

是因为在 RCOO H中 , R基推电子能力越大 , C O 振动峰

波数越低 [9 ]。三种酸 R 基推电子能力 : H < CH3 < CH3

(CH2 ) n , 所以羰基峰波数降低。

　　甲酸、乙酸、硬脂酸二聚体中 O H的伸缩振动吸收带主

峰的波数也依次降低 : 3 097 , 3 047 , < 3 000 cm - 1。造成这

种变化的原因如下 : 根据谐振子模型 , 化学键相当于无质量

的弹簧 , 连接 2个刚性小球 , 2个刚性小球的质量分别等于

化学键两旁基团的质量 m1 和 m2。此键伸缩振动频率波数

ν= 1/ 2πC·( k/μ) 1/ 2

其中 1/μ = 1/ m1 + 1/ m2 称为分子折合质量 , k为键力常数 ,

C为 常数 [10 ]。将三种酸看成 HCOO—H , CH3 COO—H ,



CH3 (CH2 ) 16 COO—H的结构。显而易见 , 甲酸、乙酸、硬脂

酸羟基单键两边基团质量 : m1 均相等 , 都是 H的质量 ; m2

依次增大。所以分子折合质量依次增大 , O H的伸缩振动波

数依次降低。

Table 1　Vibration modes assignment of infrared absorption bands in the saturated fatty acids

样品

官能团振动模式及其特征峰波数/ cm - 1

O H
(ν)

C—H
(ν)

CH3

(νas)
CH2

(νas)
CH2

(νs)
C O

(ν)
CH2

(δ)
α2CH2

(δ)
OH

(δ面内 )
CH3

(δs)
COOH

(δ)
C—O

(ν)
O H

(δ面外 )
CH2 ( r

in phase)
COO
(δ)

COH
(δ)

C C O
(δ)

C—C
(δ)

甲酸
主峰 :
3 097

2 941 1 739 1 392 1 188 1 066 669

乙酸
主峰 :
3 047

2 937 1 722 1 413 1 362
1 294～

1 240
1 015 939 628 667 480

硬脂酸
3 000～

2 500
2 954 2 918 2 848 1 703 1 472 1 431 1 411 1 371

1 279 ;
1 240

1 104 943
729 ;
719

688 667 549
451 ;
478

　　注 :ν2伸缩振动 ;δ2弯曲振动 ;δs2对称弯曲振动 ;νs2对称伸缩振动 ;νas2反对称伸缩振动 ;δ2形变振动 ; r in phase2同相摇摆振动

Fig11　Infrared spectra of saturated fatty acids and their salts

a : 甲酸 ; b :乙酸 ; c : 硬脂酸酸 ; d : 甲酸钙 : e : 乙酸钙 ; f : 乙酸镁 ; g : 硬脂酸钙 ; h硬脂酸镁

　　硬脂酸二聚体羟基 O H在 3 000～2 500 cm - 1伸缩振动

峰不是很明显 , 这是因为硬脂酸碳链较长 , 亚甲基振动峰起

主导作用 , 而影响了此峰。但在 1 411 cm - 1出现羟基面内弯

曲振动的峰。此峰位置比较固定 , 一般在 1 440～1 375 cm - 1

区域 , 分子中其他部位的基团对它几乎没有影响 [8 ]。1 472

cm - 1处的强峰为 CH2 弯曲振动峰 , 因为硬脂酸的亚甲基数

量较多 , 此峰强度大大超过了 1 411 cm - 1处 O H面内弯曲振

动峰。1 313141～1 186111 cm - 1区域内 8个强度依次下降的

峰为结晶性长链脂肪酸固相的特征峰 , 是由反式构象排列的

(CH2 ) n面内摇摆振动产生的。此区内特征峰的数目与脂肪

酸中亚甲基的数目 n有如下关系 [9 ]

n为偶数 , 峰的数目 = 2/ n;

n为奇数 , 峰的数目 = ( n + 1) / 2

硬脂酸有 16个亚甲基 , 所以在此区域内应有 8个强度依次

下降的峰 , 与实测结果吻合。

212　饱和脂肪酸盐的红外光谱

从图 1饱和脂肪酸及其盐红外光谱放大图上可以清楚发

现饱和脂肪酸的特征峰主要是羰基在 1 700～1 740 cm - 1区

域的强振动峰。而饱和脂肪酸盐此区没有吸收峰 ,但在 1 540
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The Identif ication of Several Saturated Fatty Acids and Their Salts by
Means of Infrared Spectrometry
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Abstract　It is considered that saturated fatty acids and their salt s may be potential hydrocarbon2generation matters in carbonate

rocks. However , there is no effective method to distinguish them from natural sediment s , making recognizing their dist ribution

in sediment s a challenge. Formic acid , acetic acid , stearic acid , calcium formate , calcium acetate , magnesium acetate , calcium

stearate , and magnesium stearate f rom some chemical plant s were investigated by means of Fourier t ransform inf rared spect ros2
copy. Their inf rared spect ra were obtained and the distinctions of the inf rared spect ra between saturated fatty acids and their

salt s were studied in detail. The differences in the group’s elect ron2releasing ability , molecular reduced mass , ion configuration

and the length of carbon chain can cause wavelength shif t s of inf rared absorption peaks of the saturated fatty acids and their

salt s. The research provides a method for the identification of saturated fatty acids and their salt s in samples f rom nature.

Keywords　Saturated fatty acid ; Salt of saturated fatty acid ; Inf rared spect rum ; Reduced mass ; Elect ron2releasing ability ; Ion

configuration ; Long carbon chain
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