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摘  要 

TBHQ作为一种食品添加剂，在提高食品安全和延长产品保质期方面发挥着重要作用。然而，随着对其

性质的深入了解和相关研究的进展，TBHQ的应用和管理也需要不断更新以确保消费者的健康和安全。

为研究TBHQ分子的性质，用量子化学中的密度泛函理论计算得TBHQ分子最稳定的分子结构与理论红外

光谱图，再通过实验测量得TBHQ分子的实验红外光谱图。然后，从理论上分析它的红外光谱图的振动

归属情况，再将理论计算红外光谱图与实验红外光谱图进行对比，发现匹配较好，可以为TBHQ的进一

步发展研究提供理论依据。 
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Abstract 
As a food additive, TBHQ plays an important role in improving food safety and extending product 
shelf life. However, with a deeper understanding of its properties and the progress of related re-
search, the application and management of TBHQ also need to be constantly updated to ensure the 
health and safety of consumers. To study the properties of TBHQ molecules, the density functional 
theory in quantum chemistry was used to calculate the most stable molecular structure and theo-
retical infrared spectrum of TBHQ molecules, and then the experimental infrared spectrum of 
TBHQ molecules was measured through experiments. Then, theoretically analyze the vibration 
attribution of its infrared spectrum, and compare the theoretically calculated infrared spectrum 
with the experimental infrared spectrum, finding that they match well. It can provide a theoretical 
basis for the further development of TBHQ. 
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1. 引言 

叔丁基对苯二酚(Tertiary Butylhydroquinone, TBHQ)是一种常见的食品添加剂，广泛应用于食品加工

中作为防腐剂。它是一种合成的酚类化合物，具有抗氧化和抗菌特性，因此被广泛添加到各种食品中，

包括油脂、乳制品、肉制品和谷物制品等。 
TBHQ 作为一种抗氧化剂，主要的功能是防止食品中的脂肪和油脂氧化变质，从而延长产品的保质

期。它能够有效地延缓食品的氧化速度，减少食品变质和品质下降的可能性，从而保持食品的新鲜度和

口感。此外，TBHQ 还能够抑制食品中的微生物生长，从而起到防腐作用，进一步延长食品的保存期限。 
在国内，关于 TBHQ 分子光谱计算的研究起步于 21 世纪初。随着计算资源的日益丰富和计算方法

的不断完善，国内学者逐渐开展了深入系统的研究。从 TBHQ 在不同油脂贮存过程中转化产物[1]，产物

的组成和性质对油脂的品质和安全性有重要影响。分析 TBHQ 分子的前线轨道和静电势[2]以及利用密度

泛函理论方法计算紫外谱图，研究 TBHQ 单分子的电子空穴图[3]。相较于国内，国外关于 TBHQ 分子光

谱计算的研究起步更早。有学者将机器学习方法[4]引入 TBHQ 分子光谱计算中，实现了光谱的快速预测

和优化[5]。同时，国外学者还积极开展跨学科合作，将量子化学方法与其他实验技术相结合，为 TBHQ
的研究提供了更广阔的视角。 

为研究 TBHQ 分子的性质，用量子化学中的密度泛函理论计算得 TBHQ 分子的理论红外光谱图，再

通过实验测量得 TBHQ 分子的实验红外光谱图。然后，从理论上分析它的红外光谱图的振动归属情况，

再将理论计算红外光谱图与实验红外光谱图进行对比，发现它们匹配较好，表明文中用的计算方法和实

验方法是可行的。 

2. 计算及测试方法 

本文光谱计算使用 Gaussian 09 软件(版本为 09W)，用 Gaussianview 6.0 (版本为 6.0.16)建立分子模型。

Open Access

https://doi.org/10.12677/japc.2024.132018
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


付红飞 等 
 

 

DOI: 10.12677/japc.2024.132018 153 物理化学进展 
 

在环境为气相下，方法用的是 B3LYP 密度泛函，基组用的是 6-311 g (d,p) [6] [7]，对 TBHQ 分子进行几

何优化，结构上采用控制变量法：1) 旋转苯酚上的丁基，使丁基为不同角度；2) 旋转苯环上的羟基，使

羟基为不同角度；3) 同时旋转苯酚上的丁基与苯环上的羟基，改变丁基与羟基的角度。再通过几何结构

最优化和频率分布计算(opt + freq)，得到的最终结果均稳定，没有虚频且能量达到了极小点(如图 1 和表

1)，对比 TBHQ 分子五种计算结果中分子所包含的能量，得到的 TBHQ 分子的稳定结构如图 1(e)。对优

化完成的 TBHQ 分子，在气态环境下进行分子内骨架的振动模式分析，导入波函数分析软件可得到 TBHQ
分子的理论红外光谱图。 

 

 
Figure 1. Molecular configuration of TBHQ molecules based on five calculation results 
图 1. TBHQ 分子五种计算结果的分子构型 

 
Table 1. The energy of five calculation results for TBHQ molecules 
表 1. TBHQ 分子五种计算结果的能量 

分子构型 能量(Hartree) 

a −540.079901 

b −540.083755 

c −540.084143 

d −540.086754 

e −540.086872 

 
TBHQ 粉末样品来源于翁源厂业清怡食品科技有限公司(纯度 ≥ 98%)，光谱仪为德国布鲁克公司生

产的 Invenio R 型红外光谱仪。 
在实验中，红外光谱图的测量采用粉末直接压片法，具体步骤如下： 
1) 准备样品：首先将固体样品 TBHQ 分子，进行研磨，得到细粉末。 
2) 混合研磨：将磨细的 TBHQ 样品与固体分散剂(溴化钾 KBr)按质量比为 1:100 的比例混合。KBr

在中红外区无吸收，因此不会对样品信号产生干扰。 
3) 压片：将混合物放入压片模具中，固定好位置后加压至 20 MPa，终形成透明的小圆片。 
4) 测试：将压制好的小圆片放入红外光谱仪中进行测量，得到样品的红外光谱图。 

3. 结果与讨论 

3.1. 分子构型 

TBHQ 分子优化后的稳定几何构型如图 2 所示，TBHQ 分子由一个对苯二酚(即两个羟基附着在苯环

相对位置上的苯酚)结构加上一个特丁基(即叔丁基，是一个连接三个甲基的碳原子与苯环相连)构成。 
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Figure 2. Molecular configuration 
图 2. 分子构型 

3.2. IR 光谱及分析 

红外光谱图可以反映分子的转动和振动特征，它是通过测量分子内化学键在不同频率下的振动吸收

情况来工作的。当红外光的频率与分子中某个化学键的自然振动频率相匹配时，这个化学键会吸收红外

光，导致在光谱图上出现一个吸收峰。不同的化学键和官能团有其特定的吸收频率，因此红外光谱图可

以用于推断分子的化学结构，特别是对于有机化合物中的官能团进行定性研究。 
在理论计算中，使用量子化学软件(Gaussian 09W)模拟分子的振动频率。然而，由于理论计算通常基

于理想化的模型和近似，计算出的振动频率可能与实验数据存在偏差。为了提高理论计算结果的准确性，

使用如 Multiwfn 软件对计算得到的频率数据进行校正。频率校正因子(0.967)，用于调整计算频率以更好

地匹配实验数据。 
通过将计算得到的频率数据经过校正因子修正后，可以得到更接近实际情况的理论红外光谱图(如

图 3)。 
 

 
Figure 3. Theoretical IR spectra of TBHQ 
图 3. TBHQ 的 IR 理论光谱图 

 
TBHQ 分子的理论计算红外谱图显示了其各个组成部分的特征吸收峰，这些吸收峰与分子内的特定

振动模式有关。表 2 是对 TBHQ 分子红外光谱图中主要吸收峰的振动归属分析： 
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1) TBHQ 分子苯环上酚羟基 O-H 伸缩振动：在 3650～3700 cm−1 处，这些振动通常受到分子间作用

力的影响，导致吸收峰的减弱。 
2) 苯环上 C-H 伸缩振动：位于 3037 cm−1 处，而在 3073 cm−1 和 3091 cm−1 处的振动也属于苯环上的

C-H 伸缩振动，这些振动可能导致实验测量时吸收峰位置的偏移。 
3) 丁基上 C-H 伸缩振动：主要位于 2989 cm−1 处，而在 2929 cm−1 和 2922 cm−1 处的振动也属于丁基

上的 C-H 伸缩振动，这同样可能影响实验中吸收峰的位置。 
4) 苯环的环伸缩振动及 C-H 弯曲振动：主要集中在 1601 cm−1 处，这是苯环特有的振动模式。 
5) C-O 伸缩振动：与苯环上 C-H 面内弯曲振动主要位于 1211 cm−1，这些振动可能因为耦合效应而在

实验中出现位置的偏移。 
总的来说，理论计算的红外光谱图对于预测和解释实验观察到的红外光谱特征非常重要，有助于对

分子结构和官能团进行定性分析。通过分析这些吸收峰，可以更准确地了解 TBHQ 分子的振动特性，进

而推断其化学结构。 
 
Table 2. Vibration analysis of TBHQ molecular infrared spectroscopy 
表 2. TBHQ 分子红外光谱振动分析 

序号 计算光谱/cm−1 实验光谱/cm−1 振动分析 

1 3709.24 3440.12 酚羟基的 O-H 伸缩振动 

2 3037.01 3070.56 苯环上 C-H 伸缩振动 

3 2989.00 2956.42 丁基上 C-H 伸缩振动 

4 1600.53 1603.77 苯环的环伸缩振动及 C-H 弯曲振动 

5 1493.83 1482.49 苯环的环伸缩振动 

6 1419.14 1432.55 苯环的环伸缩振动及 O-H 弯曲振动 

7 1315.16 1305.56 10 号 O-H 面内弯曲振动及 C-H 面内弯曲振动 

8 1211.07 1212.82 C-O 伸缩振动及 C-H 面内弯曲振动 

9 1145.72 1150.03 10 号 O-H 与 12 号 O-H 面内弯曲振动及 C-H 面内弯曲振动 

10 756.25 769.07 C-O 伸缩振动 
 

 
Figure 4. IR experimental spectrum of TBHQ molecules 
图 4. TBHQ 分子的 IR 实验光谱图 
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在本次研究中，通过实验测得了 TBHQ 分子的红外光谱图(图 4)，并与理论计算的红外光谱图进行了

对比分析。结果显示，在 800~3000 cm−1 的范围内，理论计算与实验结果匹配较好，这表明理论模型能够

较为准确地预测分子的振动特性。然而，由于理论计算是基于单个 TBHQ 分子进行的，而实验测量反映

的是大量分子的平均行为，因此实验得到的红外光谱图在某些区域显示出更宽的吸收峰。 
此外，我们还将自己的实验结果与施斌等人在其特丁基对苯二酚的光谱及密度泛函研究中的 TBHQ

分子的实验红外光谱图进行了对比。有趣的是，在 2358.88 cm−1 处及周围区域，我们的谱图中并未出现

小的吸收峰，这可能表明我们使用的 TBHQ 粉末样品中不存在含有碳氮三键的杂质。这一发现进一步证

实了我们所购买的 TBHQ 样品具有较高的纯度，为后续的研究提供了可靠的物质基础。 
综上所述，通过红外光谱图的实验测量与理论计算的对比分析，我们不仅验证了理论模型的准确性，

还通过与其他研究结果的对比，确保了样品质量的可靠性。这些结果为 TBHQ 分子的进一步研究和应用

提供了重要的光谱学信息和物质基础。 

4. 结论 

(1) 优化结果表明：TBHQ 分子成对称的空间立体结构，苯环上的两个羟基与苯环在同一个平面上，

且靠近丁基的羟基氢原子朝向远离丁基的方向，与另一个羟基的氢原子朝向相反时，为能量最低点，即

最稳定的分子结构。 
(2) 对比 TBHQ 分子的理论计算红外光谱图与实验红外光谱图，发现两者在 800~3000 cm−1 范围内匹

配较好，说明结果具有相当的可信度。 
(3) 通过对 TBHQ 分子的实验测得的红外光谱进行观察，与施斌等人的特丁基对苯二酚的光谱及密

度泛函研究中 TBHQ 分子的实验红外光谱图进行对比，得到本次实验买的 TBHQ 粉末样品没有碳氮三键

的杂质。 
(4) TBHQ 分子的理论红外光谱图显示了各个吸收峰与其对应振动模式的关系，通常情况下，理论计

算所得的吸收峰是那些对红外辐射吸收最为敏感的振动吸收峰。在实际实验测量中，由于分子间或其他

空气杂质的相互作用，不同的振动模式可能会发生耦合，导致原本独立的吸收峰出现重叠。这种耦合效

应可能会引起吸收峰的位置移动，使得实验观测到的吸收峰与理论预测的吸收峰在某些情况下不完全吻

合。此外，实验条件下的多种因素，如温度、湿度、压强以及仪器分辨率等，也可能影响吸收峰的位置

和形状。 
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