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多晶衍射仪 vs 单晶衍射仪多晶衍射仪 vs    单晶衍射仪
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一 X射线多晶衍射仪X射线多晶衍射仪

1 1 测试结果1.1 测试结果

1.2 测试对象

1.3 应用领域

1.4 优点及问题



1.1 测试结果

6



1.2 测试对象



1.3 应用领域

材料
天然产物天然产物
制药
食品食品
资源环境
农业农业
生物工程
机械制造机械制造
建筑材料
半导体半导体
石油勘探
公安司法公安司法
…. 8



1.4 优点及问题

• 优点：快捷、无损伤。

• 本单位仪器只能测试室温广角。

• 变温、小角不能测试！
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二 X射线单晶衍射仪二 X射线单晶衍射仪

2.1 测试对象

2.2 测试结果

2 3 应用领域2.3 应用领域

2.4 存在问题2.4 存在问题



2.1 测试对象



2.2 测试结果
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2.2 测试结果

13



2.2 测试结果



2.2 测试结果

Cu(1)–O(2) 1.908(2) Cl(1)–O(6) 1.342(11)

Cu(1)–O(1) 1.927(2) Cl(1)–O(4) 1.405(3)Cu(1) O(1) 1.927(2) Cl(1) O(4) 1.405(3)

Cu(1)–N(2) 1.995(3) Cl(1)–O(7) 1.442(9)

Cu(1)–N(1) 2.022(3) Cl(1)–O(5) 1.465(8)

Cu(1)–O(4) 2.510(3) Cu(1)×××Cu(1)#1 3.598

Cu(1)–O(2)#1 2.704(2)

O(2)–Cu(1)–O(1) 93.25(9) N(2)–Cu(1)–O(4) 90.07(12)

O(2)–Cu(1)–N(2)  93.76(10) N(1)–Cu(1)–O(4) 88.58(11)

O(1) C (1) N(2) 172 89(10) O(2) C (1) O(2)#1 78 88(9)O(1)–Cu(1)–N(2) 172.89(10) O(2)–Cu(1)–O(2)#1 78.88(9)

O(2)–Cu(1)–N(1) 175.03(10) O(1)–Cu(1)–O(2)#1 97.01(9)

O(1)–Cu(1)–N(1) 90.98(11) N(2)–Cu(1)–O(2)#1 85.55(9)

N(2)–Cu(1)–N(1) 82.08(11) N(1)–Cu(1)–O(2)#1 98.03(9)

O(2)–Cu(1)–O(4) 94.16(11) O(4)–Cu(1)–O(2)#1 171.49(9)

O(1) Cu(1) O(4) 88 20(11) O(6) Cl(1) O(4) 117 9(6)O(1)–Cu(1)–O(4) 88.20(11) O(6)–Cl(1)–O(4) 117.9(6)



2.2 测试结果



2.3 应用领域

 小分子、聚合物的结构：单晶结构分析所揭示的

化合物的结构和性能间的关系，对于无机化学、

有机化学、生物化学、材料化学、药物化学，特

别对于配位化学等研究领域理性设计及能动合成

功能材料和药物具有重要的作用。

 生物大分子结构：它是生物、医学、生命科学等

研究领域不可或缺的研究手段。
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2.4 存在问题

本单位仪器只有钼靶，本单位仪器只有钼靶，
不能确定分子的绝对不能确定分子的绝对
构型 不能测试蛋白构型，不能测试蛋白
等大分子的结构！等大分子的结构！
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三 核磁共振波谱仪三 核磁共振波谱仪

3.1 测试结果

3 2 测试对象3.2 测试对象

3.3 应用领域



3.1 测试结果
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3.1 测试结果

1H谱
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H 谱



3.1 测试结果

13C谱
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C 谱



3.1 测试结果
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13C‐DEPT135 谱



3.1 测试结果
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二维 HSQC 谱



3.2 测试对象
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液体核磁探头



3.3 应用领域

化学、生命、医药、食品、资源环境、农林、石油化工
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化学、生命、医药、食品、资源环境、农林、石油化工
等领域的分子结构分析、含量测定及反应机理研究等
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版权声明版权声明

• 本ppt部分图片、内容等来源于网络，不代

表本作者观点 版权归原作者所有 如有表本作者观点，版权归原作者所有，如有
侵权，请联系本作者删除。
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