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拉曼光谱是一种通过分析分子的旋转和振动模式来测

定分子结构及鉴定材料的分析工具。大多数实验室拉

曼系统的检测范围覆盖 200-3400 cm1 的“指纹区”。

然而,访问更低频的区域可为蛋白质表征[1]、多晶型

检测与识别  [2]以及材料物相和结构测定提供额外的

信息。

Metrohm 瑞士万通提供的实验室级拉曼光谱仪配合

标准版光纤探头可采集到低至 65 cm1 的低频信号,为

宽范围测量提供了一种经济高效的解决方案。本应用

报告描述了利用低频拉曼光谱研究氨基酸、检测多晶

型以及监测相变的应用。
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低频区域补充了拉曼光谱指纹区的丰富信息,拓宽了可

能的应用领域。利用该光谱区域可以区分氢键及其他

结构特征(如多晶型)的检测。其结果是非常明显的提

高了对非常相似材料的特异性识别能力。
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实验部分

实验采用 Metrohm i-Raman Plus 785S 实验室拉曼

光谱仪,配备  785  nm  激光器(最大输出功率  300

mW)以及灵敏的半导体制冷背照式 CCD(电荷耦合器

件)来采集拉曼光谱。

i-Raman Plus 配备独特的光纤探头,支持在 65-3500

cm1  的全光谱范围内采集数据,光谱分辨率为  4.5

cm1。

拉曼光谱仪在室温下使用 SpecSuite 软件采集,积分时

间范围为 100 ms 至 10 s。

氨基酸分析

拉曼光谱被用于研究氨基酸(蛋白质的构成单元)的结

构和构象。对于氨基酸的全面研究而言,拉曼光谱的低

频部分是必不可少的信息来源。这在图 1 所示的 L-天

冬酰胺(L-asparagine)的 65-3200 cm1 区域中尤为

明显。具体而言,拉曼光谱中的振动信息有助于解释分

子相互作用和生物过程 [3]。

图 1 展示了 L-天冬酰胺的指纹区(蓝色)和低频拉曼区

(红色);请注意 200 cm1 以下的三个主峰。 图1. 使用i-Raman Plus和标准探头，积分时间为1.2s，采集了L-

天冬酰胺的拉曼光谱，特别是低频区域的特征峰。

多晶型检测

确定原料药(APIs)的结构形式对制药行业至关重要。

这在药物开发、生产制造和最终产品质量控制阶段尤

为重要。

原料药具有多晶型现象——即化学成分相同但固态结

构不同。多晶型可能会影响生物利用度和治疗指数,如

果使用了错误的晶型,药物的疗效可能会受到影响

[2]。假多晶型则包括悬浮在晶格结构中的溶剂(即溶

剂化物)。

图 2 提供了伪多晶型 D-葡萄糖(D-glucose)的示例,展

示了 i-Raman Plus 探头能够检测到一水合物和无水

合物形式在 200 cm1 以下频率的差异。

图2. 展示了葡萄糖一水合物和无水合物的低频拉曼光谱差异，证

明了该技术区分晶型的能力
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结论

监测相变

熔融后重结晶导致的多晶型转变可以在低频区域观察

到。监测此类相变需要非常高的特异性,i-Raman

Plus 的探头非常适用,硫(Sulfur)的实验(图 3)便证明

了这一点。

将固态 α-硫沉积在铝托盘上,并使用加热板加热。同

时利用 i-Raman Plus 和光纤探头采集拉曼光谱,激光

功率为 300 mW,积分时间为 0.1 s,以测量固相和液相

。

将样品加热至熔点(115.2°C)以上后,位于 83.6 cm1

的低频峰发生展宽和位移,表明物质从 α-晶型转变为

λ-晶型。值得注意的是,在指纹区内未观察到明显变化

(图 3)。

图3. 说明：展示了硫在加热过程中，低频峰随温度变化而发生位

移和展宽的现象

i-Raman Plus 785S 拉曼光谱仪是一款功能强大的工

具,适用于需要低至 65 cm1 低频拉曼检测的应用。表

征多晶型和溶剂化物的能力支持了制药和生物制造业

的生产及配方工艺。

除了蛋白质、多晶型和物象表征外,低频拉曼光谱还可

用于研究半导体晶格 [4]、碳纳米管[5]、太阳能电池

以及各种矿物、颜料和宝石。
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配置

i-Raman Plus 785S

i-Raman Plus 785S 是一款高分辨率研究级 Raman

光谱仪,集精确性与多功能性于紧凑便携的机身之中。

它配备  785  nm  激光器,光谱范围宽达65  至  3350

cm1,为定性和定量分析均提供卓越性能。其 TE 制冷

CCD 探测器可确保低噪声测量——即使在长时间积

分下也不例外——这使其非常适用于艺术品修复、矿

物学及 SERS 等需要检测微弱 Raman 信号的应用领

域。

该系统支持使用光纤探头以及比色皿支架、视频显微

镜和 XYZ 定位台等附件,实现灵活的采样。785S 由

SpecSuite 软件驱动,可进行精密的数据分析和谱图识

别。

对于需要在从实验室研究到实地研究等各种挑战性操

作环境中进行宽光谱范围可靠 Raman 分析的团队,i-

Raman Plus 785S 是理想的选择。

了解 i-Raman Plus 何以将研究级 Raman 性能融入

便捷易用的仪器中:

具备宽光谱覆盖范围与高分辨率的光谱仪配置。-

该系统的设计体积小、重量轻且能耗低,能够确

保在任何位置进行科研等级的拉曼分析。

-

i-Raman Plus 配备光纤探头,便于采样,并可兼容

比色皿支架、视频显微镜以及带探头支架的

XYZ 定位台使用。

-

i-Raman Plus 支持 SpecSuite 软件,不仅便于轻

松采集 Raman 数据,还可用于建立量化模型、进

行谱库识别以及执行常规分析。

-

785 nm

带触发按钮的实验室级光纤拉曼探头组件。光纤长度

为 1.5 米。与 i-Raman Plus 785S 和 785HR 型号兼

容。
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