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摘要:为了研究竹醋液清除恶臭气体中氨气的机制ꎬ分别对不同用量竹醋液清除定浓度氨气的性能进行了研究ꎮ 结果发

现ꎬ１ ｍＬ 竹醋液对定浓度氨气的平均清除率最高可达到 ８５􀆰 ８％ꎬ５、１０ ｍＬ 竹醋液对定浓度氨气的清除率可达 １００％ꎬ显示竹醋

液对氨气有良好的清除效果ꎮ 采用顶空固相微萃取－气相色谱－质谱联用对竹醋液的化学成分进行了鉴定ꎬ结果发现竹醋液中

含有挥发性有机物 ３０ 种ꎬ其中ꎬ含量最高的 ３ 种成分是 ２ －甲氧基酚( Ｃ７Ｈ８Ｏ２ꎬ１８􀆰 ６０％)、乙酸( Ｃ２Ｈ４Ｏ２ꎬ１０􀆰 ５７％)、苯酚

(Ｃ６Ｈ６Ｏꎬ１０􀆰 １８％)ꎮ 采用简缩福井函数对氨(ＮＨ３)分子与竹醋液中主要化学成分 ２－甲氧基酚、乙酸、苯酚中每个原子的亲电、
亲核活性进行了量化计算ꎬ从原子层面揭示了竹醋液清除氨气的化学机制ꎬ为竹醋液在环境治理领域应用提供了理论依据ꎮ
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　 　 传统林产化工产品竹醋液是竹材烧炭过程中的

热解产物[１]ꎮ 竹醋液可用于制备杀虫剂[２]、保鲜

剂[３]、饲料[４]和肥料[１]ꎬ但用量较少ꎮ 近年来ꎬ也有

文献报道竹醋液可用于环境除臭[５]ꎮ 氨气是国家

标准规定的环境中的恶臭气体之一[６]ꎬ在化工或制

药企业属于严格控制排放的环境污染物ꎮ 因此ꎬ利
用竹醋液清除氨气既能帮助竹材加工厂处理热解

液ꎬ同时也能解决氨气排放和治理的问题ꎮ
通常认为竹醋液清除氨的机制是竹醋液中的酸

性化合物与氨发生酸碱反应ꎬ但是竹醋液作为复杂

的混合物ꎬ其主要成分与氨发生反应的机制并未有

深入研究ꎮ
计算化学中ꎬＰａｒｒ 等[７] 提出的福井函数是概念

密度泛函理论(ＤＦＴ)框架中的一个重要概念ꎬ采用

福井函数来预测分子中原子亲核、亲电的反应位点ꎬ
进而从原子层面揭示化学反应的机制ꎮ 通常认为ꎬ
分子中简缩福井函数值越大的原子位点ꎬ其相应的

反应活性也越大[８]ꎮ Ｇｈｏｓｈ 等[９]用简缩福井函数研

究了配合物[{Ｍ( μ－ＯＭｅ)} ２]与氨分子反应形成

[{Ｍ(μ－ＮＨ２)} ２]与甲醇的详细机制ꎻＭｕ 等[１０]通过

􀅰４３２􀅰
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计算异质芳烃底物的福井函数来预测有利的亲核位

点ꎮ 但尚未有福井函数解释氨和竹醋液化学成分反

应机制的报道ꎮ
本文对竹醋液的除氨性能进行测试ꎬ采用顶空

固相微萃取－气相色谱－质谱(ＨＳ－ＳＰＭＥ－ＧＣ－ＭＳ)
联用对竹醋液的化学成分进行分析ꎬ通过福井函数

预测竹醋液主要化学成分与氨反应的活性位点ꎬ进
而揭示竹醋液清除氨的化学反应机制ꎮ

１　 材料与方法

１􀆰 １　 实验材料、试剂

竹醋液ꎬ温州甬泰竹业有限公司ꎻ浓氨水(分析

纯)ꎬ西陇化工股份有限公司ꎮ
１􀆰 ２　 仪器与设备

气相色谱 －质谱联用 ( ＧＣ －ＭＳ) ( Ｔｒａｃｅ １３００
ＩＳＱ)ꎬ美国赛默飞世尔科技公司ꎻ手动 ＳＰＭＥ 进样

器、５０ / ３０ μｍ ＰＤＭＳ / ＣＡＲ / ＤＶＢ(２ ｃｍ)萃取纤维头ꎬ
美国 Ｓｕｐｅｌｃｏ 公司ꎻ５ Ｌ 气体收集袋ꎬ上海邦沃仪器

设备有限公司ꎻ可计量气体采样泵(Ｂ１)ꎬ常州爱德

克斯管理有限公司ꎻ氨气检测器(ＡＤＫＳ－１)ꎬ常州艾

科思电子科技有限公司ꎻ１０ ｍＬ 气泡吸收管ꎬ深圳市

创道实验科技公司ꎮ
１􀆰 ３　 实验方法

１􀆰 ３􀆰 １　 竹醋液除氨性能测定

用注射器吸取氨水液面上方的气体 ５ ｍＬꎬ注入

气体采集袋内ꎻ再用气体采样泵吸入 ５ Ｌ 空气至气

体收集袋内ꎬ通过氨气检测器调节氨气浓度在

７０􀆰 ９９ ｍｇ / Ｌ 之内ꎬ记录并作为氨气的初始浓度ꎮ 竹

醋液装入气泡吸收管内ꎬ按图 １ 所示ꎬ将气体收集

袋、气体采样泵、气泡吸收管、氨气检测器用橡皮管

连接起来搭建成为除氨性能测试装置ꎮ 启动氨气检

测器和气体采样泵(流速为 ０􀆰 ５ Ｌ / ｍｉｎ)ꎬ记录气体

采样泵开启 １５、３０、６０ ｓ 后的读数ꎬ重复实验 ３ 次ꎬ取
均数±标准差ꎮ 分别测定 １０、５、１ ｍＬ 竹醋液对氨气

的清除率ꎮ 根据氨气通过竹醋液前后浓度的变化ꎬ
　 　 　 　 　 　 　

图 １　 竹醋液除氨性能测试装置示意图

按式(１)计算氨气清除率:
氨气清除率(％) ＝ [(Ｃ０ － Ｃ１) / Ｃ０] × １００％ (１)

式中:Ｃ０ 为氨气初始浓度ꎬｍｇ / ＬꎻＣ１ 为通过竹醋液

６０ ｓ 后氨气浓度ꎬｍｇ / Ｌꎮ
１􀆰 ３􀆰 ２　 顶空固相微萃取－气相色谱－质谱联用检测

竹醋液成分

具体操作步骤如下:取 １０ ｍＬ 水样、１􀆰 ５ ｇ ＮａＣｌ
和 １ 个微型磁转子置于 １５ ｍＬ 的棕色顶空瓶中ꎬ立
即用带 ＰＴＦＥ 涂层硅橡胶垫的瓶盖密封ꎻ将顶空瓶

水浴加热ꎬ以 ５００ ｒ / ｍｉｎ 转速搅拌ꎬ于 ８０℃ 加热

３０ ｍｉｎꎬ使用装有 ６５ μｍ ＰＤＭＳ / ＤＶＢ 的固相微萃取

手柄的不锈钢针管刺穿硅橡胶垫ꎬ于瓶内顶空部分

推出萃取头ꎬ萃取 ４０ ｍｉｎꎻ萃取完成后ꎬ将纤维插入

气相色谱进样口ꎬ解析 １ ｍｉｎ 后ꎬ进行样品测定与

分析ꎮ
样品处理:取 ４ ｍＬ 样品置于 ２０ ｍＬ 顶空瓶中密

封ꎻ设定固相微萃取装置温度为 ５５℃ꎬ萃取 ３０ ｍｉｎꎻ
将 ＳＰＭＥ 萃取纤维头通过瓶盖插入样品的顶空部

分ꎬ推出萃取纤维头ꎬ萃取纤维头高于样品上表面约

１􀆰 ５ ｃｍꎬ顶空萃取 ３０ ｍｉｎꎻ抽回萃取纤维头ꎬ从顶空

瓶中拔出萃取纤维头ꎻ再将萃取纤维头插入 ＧＣ－ＭＳ
进样口ꎬ推出萃取纤维头ꎬ于 ２５０℃解析 ５ ｍｉｎꎬ进行

样品测定与分析ꎮ
色谱条件:色谱柱为 ＤＢ－ＷＡＸ(３０􀆰 ０ ｍ×２５０ μｍꎬ

０􀆰 ２５ μｍ)ꎻ载气为氦气ꎬ载气流量 １􀆰 ０ ｍＬ / ｍｉｎꎬ进样

口温度为 ２５０℃ꎮ 升温程序:初始温度为 ６０℃(保持

５ ｍｉｎ)ꎬ然后以 １􀆰 ５℃ / ｍｉｎ 升高到 ２４０℃ꎬ并保持

５ ｍｉｎꎮ 进样量为 １ μＬꎮ
质谱分析条件:离子源温度 ２３０℃ꎬ毛细管直接

界面温度 ２８０℃ꎬ轰击电压为 ７０ ｅＶꎻ扫描速率为 ２􀆰 ２
ｓｃａｎｓ / ｓꎻ全扫描采集模式ꎬ扫描范围 ４０~５５０ ｍ / ｚꎮ

定性分析:对检测出的成分采用 ＭＳ 数据库

ＮＩＳＴ１１ 进行定性鉴别ꎬ且仅筛选 ＭＳ 匹配度不小于

７０％(最高匹配度为 １００％)的成分ꎮ 采用面积归一

化法定量ꎮ
１􀆰 ３􀆰 ３　 简缩福井函数的计算方法

为了了解分子中原子的亲电与亲核位点ꎬ将简

缩福井函数收缩到原子上ꎬ定性与定量地衡量该分

子的位点ꎮ 目前存在多种原子电荷布局分析ꎬ根据

对比研究可知ꎬＨｉｒｓｈｆｅｌｄ 电荷用于计算简缩福井函

数的效果最佳[１１]ꎮ 在简缩福井函数中 ｆ＋或 ｆ－的值

越大ꎬ亲核或亲电反应的活性越强ꎮ
本文使用 Ｇｕａｓｓｉａｎ ０９ Ｄ０１ 软件包[１２]ꎬ利用 ＤＦＴ

中的杂化泛函 Ｂ３ＬＹＰ 方法[１３] 和 ｄｅｆ２－ＴＺＶＰ 基组对

􀅰５３２􀅰
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氨(ＮＨ３)、２－甲氧基酚(Ｃ７Ｈ８Ｏ２)、乙酸(ＣＨ３ＣＯＯＨ)、
苯酚(Ｃ６Ｈ６Ｏ)分子进行几何结构优化ꎮ 另外ꎬＤＦＴ
方法中考虑了 Ｇｒｉｍｍｅ 的 ＤＦＴ－Ｄ３(ＢＪ)经验分散校

正[１４]ꎬ并在同一水平上计算分子的频率ꎬ以确保所

有结构无虚频ꎬ即分子处于势能面的极小值位置ꎮ
将结构优化后的分子检查点文 件 输 入 到

Ｍｕｌｔｉｗｆｎ ３􀆰 ７ 软件[１５]中ꎬ获得 Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄ 原子电荷ꎬ并
将其应用于计算简缩福井函数中ꎮ

２　 结果与分析

２􀆰 １　 竹醋液清除氨的效果

由表 １ 可知ꎬ在用 １０ ｍＬ 竹醋液清除氨气初始

浓度为 ８７􀆰 ９ ｍｇ / Ｌ 的实验中ꎬ氨气通过竹醋液 １５、
３０、６０ ｓ 后皆为 ０ꎬ说明氨气清除率为 １００％ꎮ

表 １　 １０ ｍＬ 竹醋液对氨的去除率

序号
氨气浓度 / (ｍｇ􀅰Ｌ－１)

洗气前 １５ ｓ 后 ３０ ｓ 后 ６０ ｓ 后

去除率 /
％

平均去除

率 / ％

１
２
３

８７􀆰 ９
０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

１００􀆰 ０
１００􀆰 ０
１００􀆰 ０

１００􀆰 ０±０􀆰 ０

由表 ２ 可知ꎬ在用 ５ ｍＬ 竹醋液清除氨气初始浓

度为 ９０􀆰 ２ ｍｇ / Ｌ 的实验中ꎬ氨气通过竹醋液 １５、３０、
６０ ｓ 后皆为 ０ꎬ说明氨气清除率为 １００％ꎮ

表 ２　 ５ ｍＬ 竹醋液对氨的去除率

序号
氨气浓度 / (ｍｇ􀅰Ｌ－１)

洗气前 １５ ｓ 后 ３０ ｓ 后 ６０ ｓ 后

去除率 /
％

平均去除

率 / ％

１
２
３

９０􀆰 ２
０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

０􀆰 ０
０􀆰 ０
０􀆰 ０

１００􀆰 ０
１００􀆰 ０
１００􀆰 ０

１００􀆰 ０±０􀆰 ０

由表 ３ 可知ꎬ在用 １ ｍＬ 竹醋液清除氨气初始浓

度为 ９３􀆰 １ ｍｇ / Ｌ 的实验中ꎬ氨气通过竹醋液 １５、３０、
６０ ｓ 后的浓度呈现逐渐下降的趋势ꎬ６０ ｓ 后氨气的

平均清除率为 ８５􀆰 ８％ꎮ
表 ３　 １ ｍＬ 竹醋液对氨的去除率

序号
氨气浓度 / (ｍｇ􀅰Ｌ－１)

洗气前 １５ ｓ 后 ３０ ｓ 后 ６０ ｓ 后

去除率 /
％

平均去除

率 / ％

１
２
３

９３􀆰 １
８􀆰 ９
７􀆰 ０
７􀆰 ８

７􀆰 ０
６􀆰 ０
６􀆰 ５

２􀆰 ２
１􀆰 ７
２􀆰 ０

８４􀆰 ６
８７􀆰 １
８５􀆰 ６

８５􀆰 ８±１􀆰 ３

２􀆰 ２　 竹醋液 ＧＣ－ＭＳ 分析结果

根据 １􀆰 ３􀆰 ２ 得到竹醋液的成分和相对含量ꎬ详
见表 ４ꎮ

表 ４　 竹醋液的组分含量

类别

保留

时间 /
ｍｉｎ

化合物名称 ＣＡＳ 号

相对

含量 /
％

酯类 １􀆰 ５２ 乙酸甲酯 ７９－２０－９ ０􀆰 ９３

　 １􀆰 ７５ 丙酸甲酯 ５５４－１２－１ ０􀆰 １３

　 ２􀆰 １６ 丁酸甲酯 ６２３－４２－７ ０􀆰 ０４

醛类 １７􀆰 ４８ ３－糠醛 ４９８－６０－２ ２􀆰 １９

　 ２４􀆰 ３８ ５－甲基呋喃醛 ６２０－０２－０ ０􀆰 ４６

酮类 ４􀆰 ９９ 环戊酮 １２０－９２－３ ０􀆰 ０６

　 １１􀆰 ２１ 环戊烯酮 ９３０－３０－３ ０􀆰 ２９

　 １１􀆰 ８３ ２－甲基－２－环戊烯－１－酮 １１２０－７３－６ ０􀆰 ２７

　 １２􀆰 ４４ １－羟基－２－丁酮 ５０７７－６７－８ ０􀆰 ２３

　 １９􀆰 ９２ １－(２－呋喃基)乙酮 １１９２－６２－７ ０􀆰 ６０

　 ４１􀆰 ６０ ３－甲基－１ꎬ２－环戊二酮 ７６５－７０－８ ０􀆰 １１

　 ５１􀆰 ６３ ２ꎬ３－二氢－１Ｈ－茚酮 ８３－３３－０ ０􀆰 ３３

有机酸类 １６􀆰 ０１ 乙酸 ６４－１９－７ １０􀆰 ５７

　 ２２􀆰 ６３ 丙酸 ７９－０９－４ １􀆰 ３０

酚类 ４３􀆰 ６６ ４－乙基苯酚 １２３－０７－９ ９􀆰 ０４

　 ４７􀆰 ４６ ２ꎬ６－二甲基苯酚 ５７６－２６－１ ０􀆰 ３６

　 ４８􀆰 ９７ ２－甲氧基－５－甲基苯酚 １１９５－０９－１ ０􀆰 ４４

　 ４９􀆰 ９１ 甲氧甲酚 ９３－５１－６ ４􀆰 ９１

　 ５３􀆰 １４ 苯酚 １０８－９５－２ １０􀆰 １８

　 ５３􀆰 ５６ ３－甲基苯酚 １０８－３９－４ ３􀆰 ９９

　 ５４􀆰 ６９ ４－乙基－２－甲氧基苯酚 ２７８５－８９－９ ６􀆰 ７２

　 ５８􀆰 ０７ 对甲酚 １０６－４４－５ ７􀆰 ０１

　 ５９􀆰 ５６ ２－甲氧基－４－丙基苯酚 ２７８５－８９－９ ０􀆰 ８６

　 ６２􀆰 ８９ 丁香酚 ９７－５３－０ ０􀆰 ３０

　 ６３􀆰 ７１ ２－甲氧基酚 ９０－０５－１ １８􀆰 ６０

　 ６６􀆰 ２５ ２ꎬ４－二甲基苯酚 １０５－６７－９ ０􀆰 ３１

　 ６８􀆰 ６９ ２ꎬ６－二甲氧基苯酚 ９１－１０－１ １􀆰 ６１

　 ７０􀆰 ９１ ２－乙基－４－甲基苯酚 ３８５５－２６－３ ０􀆰 １６

苯类 ３５􀆰 ５２ １ꎬ２－二甲氧基苯 ９１－１６－７ ０􀆰 １４

　 ５６􀆰 ６２ １ꎬ２ꎬ３－三甲氧基－５－甲基苯 ６４４３－６９－２ ０􀆰 ２８

根据 ＧＣ－ＭＳ 分析的结果ꎬ选择 ＮＩＳＴ１１ 标准数

据库中 ＳＩ(正相匹配)、ＲＳＩ(反相匹配)均大于 ８８０
的化合物进行匹配ꎬ共鉴定出 ３０ 种成分:酚类 １４
种、酮类 ７ 种、苯类 ２ 种、酸类 ２ 种、醛类 ２ 种、酯类 ３
种ꎮ 其中ꎬ酚类化合物相对含量最高(６４􀆰 ４９％)ꎬ这
与 Ｗａｎｇ 等[１６] 测得的结果一致ꎻ其次ꎬ有机酸类化

合物相对含量为 １１􀆰 ８７％ꎻ苯类、酯类化合物、酮类、
醛类化合物的相对含量为 ０􀆰 ４２％ ~ ２􀆰 ６５％ꎮ 文献

[１７－１９]测得的竹醋液所共有的成分为 Ｃ７Ｈ８Ｏ２、乙
酸(Ｃ２Ｈ４Ｏ２)、Ｃ６Ｈ６Ｏꎬ也是本实验测得的含量最高的

３ 种成分ꎬ含量分别为 １８􀆰 ６０％、１０􀆰 ５７％、１０􀆰 １８％ꎮ
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２􀆰 ３　 福井函数计算分析结果

经过 结 构 优 化 后 的 ＮＨ３、 Ｃ７Ｈ８Ｏ２、 Ｃ２Ｈ４Ｏ２、
Ｃ６Ｈ６Ｏ 分子的几何构型见图 ２ꎬ简缩福井函数的计

算分析结果见表 ５ꎮ

(ａ)ＮＨ３ (ｂ)Ｃ７Ｈ８Ｏ２

(ｃ)Ｃ２Ｈ４Ｏ２ (ｄ)Ｃ６Ｈ６Ｏ

图 ２　 分子几何构型

表 ５　 采用 Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄ 电荷计算的简缩福井函数

　 原子 ｆ－ ｆ＋ 　 原子 ｆ－ ｆ＋

ＮＨ３ Ｎ１ ０􀆰 ５５９ ０􀆰 １５７

　 Ｈ２ ０􀆰 １４７ ０􀆰 ２８１

　 Ｈ３ ０􀆰 １４７ ０􀆰 ２８１

　 Ｈ４ ０􀆰 １４７ ０􀆰 ２８１

Ｃ７Ｈ８Ｏ２ Ｃ１ ０􀆰 ０８８ ０􀆰 ０８５

　 Ｃ２ ０􀆰 ０４８ ０􀆰 １２２

　 Ｃ３ ０􀆰 １１２ ０􀆰 ０６１

　 Ｃ４ ０􀆰 ０９８ ０􀆰 １０８

　 Ｃ５ ０􀆰 ０５３ ０􀆰 １２１

　 Ｃ６ ０􀆰 ０９１ ０􀆰 ０４９

　 Ｏ７ ０􀆰 １０４ ０􀆰 ０４０

　 Ｏ８ ０􀆰 ０７８ ０􀆰 ０３３

　 Ｃ９ ０􀆰 ０２９ ０􀆰 ０３１

　 Ｈ１０ ０􀆰 ０３８ ０􀆰 ０６３

　 Ｈ１１ ０􀆰 ０５１ ０􀆰 ０４３

　 Ｈ１２ ０􀆰 ０４８ ０􀆰 ０５９

　 Ｈ１３ ０􀆰 ０３９ ０􀆰 ０６４

　 Ｈ１４ ０􀆰 ０４５ ０􀆰 ０３５

　 Ｈ１５ ０􀆰 ０３２ ０􀆰 ０４３

　 Ｈ１６ ０􀆰 ０２８ ０􀆰 ０２４

　 Ｈ１７ ０􀆰 ０１８ ０􀆰 ０１９

Ｃ２Ｈ４Ｏ２ Ｃ１ ０􀆰 １２０ ０􀆰 １１９

　 Ｏ２ ０􀆰 ４１４ ０􀆰 １２１

　 Ｏ３ ０􀆰 １５６ ０􀆰 １１７

　 Ｈ４ ０􀆰 ０６２ ０􀆰 ２２２

　 Ｃ５ ０􀆰 ０７９ ０􀆰 ０９８

　 Ｈ６ ０􀆰 ０６３ ０􀆰 １５６

　 Ｈ７ ０􀆰 ０６３ ０􀆰 ０７２

　 Ｈ８ ０􀆰 ０４４ ０􀆰 ０９６

Ｃ６Ｈ６Ｏ Ｃ１ ０􀆰 １４４ ０􀆰 ０６２

　 Ｃ２ ０􀆰 ０６６ ０􀆰 １２４

　 Ｃ３ ０􀆰 ０９０ ０􀆰 １２２

　 Ｃ４ ０􀆰 １００ ０􀆰 ０５３

　 Ｃ５ ０􀆰 ０８２ ０􀆰 １１９

　 Ｃ６ ０􀆰 ０７４ ０􀆰 １２６

　 Ｈ７ ０􀆰 ０６０ ０􀆰 ０４７

　 Ｈ８ ０􀆰 ０４６ ０􀆰 ０６８

　 Ｈ９ ０􀆰 ０４９ ０􀆰 ０６７

　 Ｈ１０ ０􀆰 ０４７ ０􀆰 ０６６

　 Ｈ１１ ０􀆰 ０４８ ０􀆰 ０６９

　 Ｏ１２ ０􀆰 １４１ ０􀆰 ０４４

　 Ｈ１３ ０􀆰 ０５３ ０􀆰 ０３３

由表 ５ 可知ꎬ在组成 ＮＨ３ 的 ４ 个原子中ꎬＮ 原子

的 ｆ－最大ꎬ为 ０􀆰 ５５９ꎬ说明 Ｎ 原子易受到亲电试剂攻

击ꎮ 而 ３ 个 Ｈ 原子的 ｆ＋值均为 ０􀆰 ２８１ꎬ较 Ｎ 原子高ꎬ
说明 Ｈ 原子易受到亲核试剂攻击ꎮ

在组成 Ｃ７Ｈ８Ｏ２ 的 １７ 个原子中ꎬＣ３ 原子的 ｆ－最
大ꎬ为 ０􀆰 １１２ꎬ说明 Ｃ３ 原子最易受到亲电试剂攻击ꎮ
而 Ｃ２ 与 Ｃ５ 原子的 ｆ＋值分别为 ０􀆰 １２２ 和 ０􀆰 １２１ꎬ较
其他原子高得多ꎬ说明 Ｃ２、Ｃ５ 原子易受到亲核试剂

攻击ꎮ
在组成 Ｃ２Ｈ４Ｏ２ 的 ８ 个原子中ꎬＯ２ 原子的 ｆ－最

大ꎬ为 ０􀆰 ４１４ꎬ说明 Ｏ２ 原子易受到亲电试剂攻击ꎮ
而 Ｈ４ 原子的 ｆ＋值为 ０􀆰 ２２２ꎬ较其他原子高得多ꎬ说
明 Ｈ４ 原子易受到亲核试剂攻击ꎮ

在组成 Ｃ６Ｈ６Ｏ 的 １３ 个原子中ꎬＣ１、Ｏ１２ 原子的

ｆ－值分为 ０􀆰 １４４ 和 ０􀆰 １４１ꎬ较其他原子高得多ꎬ说明

Ｃ１、Ｏ１２ 原子易受到亲电试剂攻击ꎮ Ｃ６、Ｃ２、Ｃ３、Ｃ５
原子的 ｆ＋值分别为 ０􀆰 １２６、０􀆰 １２４、０􀆰 １２２、０􀆰 １１９ꎬ较其

他原子高得多ꎬ说明 Ｃ６、Ｃ２、Ｃ３、Ｃ５ 原子易受到亲核

试剂攻击ꎮ
亲电性是指能接受外来电子对ꎬ亲核性是指能

给予电子对[２０]ꎮ ｆ＋值越大表示亲电性越强ꎬｆ－值越

大表示亲核性越强[８]ꎮ 因此ꎬ在本结果中ꎬＮＨ３ 分

子中的 Ｎ 原子 ｆ－值最大ꎬ亲核性最强ꎬ所以 ＮＨ３ 分

子中的 Ｎ 原子分别与 Ｃ７Ｈ８Ｏ２、Ｃ２Ｈ４Ｏ２、Ｃ６Ｈ６Ｏ 分子

中亲电性强的原子发生反应的可能性大ꎬ它们分别

是 Ｃ７Ｈ８Ｏ２ 中的 Ｃ２、Ｃ５ 原子ꎬＣ２Ｈ４Ｏ２ 分子中的 Ｈ４
原子以及 Ｃ６Ｈ６Ｏ 分子中的 Ｃ６、Ｃ２、Ｃ３、Ｃ５ 原子ꎬ因
为这些原子分别在各自的分子中的 ｆ＋值较大ꎬ亲电

性强ꎬ可认为它们是与 ＮＨ３ 分子发生反应的活性位

点ꎮ 综合上述结果即可解释竹醋液主要成分与氨反

应的化学机制ꎮ

３　 结论

本文研究了竹醋液对氨的清除效果ꎮ 结果发现

１ ｍＬ 竹醋液对定浓度氨气的平均清除率达 ８５􀆰 ８％ꎬ
５、１０ ｍＬ 竹醋液对定浓度氨气的清除率均为 １００％ꎬ
说明竹醋液清除氨气的效果良好ꎮ

利用顶空固相微萃取－气相色谱－质谱联用分

离与鉴定竹醋液中的主要化学成分ꎬ含量最高的 ３
种成分分别是 Ｃ７Ｈ８Ｏ２、Ｃ２Ｈ４Ｏ２、Ｃ６Ｈ６Ｏꎮ

简缩福井函数的计算结果表明ꎬＮＨ３ 中的 Ｎ 亲

核性很强ꎬＣ２Ｈ４Ｏ２ 分子中的 Ｈ４ 及 Ｃ６Ｈ６Ｏ 分子中的

Ｃ６、Ｃ２、Ｃ３、Ｃ５ 原子亲电性较强ꎬ所以竹醋液清除氨

气的化学机制可推断为这些原子之间的亲核亲电

反应ꎮ

􀅰７３２􀅰
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