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腺嘌呤 －水分子团簇结构与振动频率的理论研究
陈文龙，孔 戈，周留柱，孔祥和

( 曲阜师范大学物理工程学院，曲阜 273165)

摘 要: 利用密度泛函理论在 B3LYP /6 － 311 + + G( d ，p) 基组水平上对 C5H5N5·( H2O) m ( m = 1 ～ 3) 进
行了优化与振动频率计算，得到了团簇的六种稳定结构 . 应用 AIM程序计算了三种最稳定结构的氢键临
界点的拓扑参数，结果表明，O—H…N氢键的形成使得 O—H之间电子密度减小，伸缩振动频率减小，产生
了红移; N—H…O氢键的形成使得 N—H之间的电子密度减小，键的强度变弱，伸缩振动频率变小，发生了
红移 . 利用 veda4 软件对团簇 C5H5N5·( H2O) m ( m = 0 ～ 3) 的红外光谱的振动频率进行模式指认，并对部
分振动频率进行了比较 .

关键词: 腺嘌呤; 密度泛函理论; 氢键; 红外光谱; 偶极矩

中图分类号: O641 文献标识码: A 文章编号: 1000-0364( 2016) 05-0829-07

Theoretical investigation of the structures and
vibrational frequencies of adenine － water clusters

CHEN Wen-Long，KONG Ge，ZHOU Liu-Zhu，KONG Xiang-He

( School of Physics And Engineering，Qufu Normal University，Qufu 273165，China)

Abstract: The structures of C5H5N5·( H2O) m ( m = 1 ～ 3) molecules were optimized and their vibrational fre-
quencies were calculated using density functional theory ( DFT) at the B3LYP /6 － 311 + + G( d，f) level. AIM
program was used to calculate the critical points' topological parameters of three most stable structures. The re-
sults show that the strong red － shift of O—H…N hydrogen bond is attributed to the decreases of the O—H elec-
tron density and the stretching vibrational frequency，meanwhile the red － shift of N—H…O hydrogen bond is at-
tributed to the decreases of the N—H electron density and the stretching vibrational frequency. The IＲ spectra of
C5H5N5·( H2O) m ( m = 0 ～ 3) clusters were assigned by veda4 software and part of the vibration frequency were
compared.
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1 引 言
近年来，人们对氢键团簇的研究越来越感兴

趣，进行了大量的实验和理论研究［1 － 6］. 腺嘌呤
( C5H5N5 ) 又称维生素 B4，简写成 A. 主要用于参
加 DNA和 ＲNA的合成，用于放射治疗、苯中毒和
抗肿瘤等引起的白细胞减少症，用于急性粒细胞减

少症，医药及生化研究 . 因此研究腺嘌呤与小分子
形成的氢键团簇，对于认识生物分子的结构、分子
间氢键作用等都具有非常重要的意义．
腺嘌呤与水分子可以通过氢键形成团簇分子，

氢键参与的质子转移反应和缔合现象是许多化学、
生物过程的基本步骤，其理论实验研究一直是化学

家们的研究重点 . Colarusso［7］等研究了尿嘧啶、胸
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腺嘧啶和腺嘌呤在气相中的红外光谱，得出了三种

分子在 100 ～ 3700 cm －1之间的红外光谱 . Hrou-
da［8］等利用半经验算法研究了 AT 碱基对的结构、
能量和谐波振动光谱 . Kundo［9］等利用密度泛函
理论研究了腺嘌呤分子的互变异构体 . Dobado［10］

等应用密度泛函理论方法( DFT) 和 MP2 方法研究
了腺嘌呤和过氧化氢( AHP) 之间的氢键作用 . 本
文主要利用密度泛函理论方法( DFT) 对腺嘌呤与
水分子团簇进行了优化和振动频率计算．

2 计算方法
应用 Gaussian09W 程序，在 B3LYP /6 － 311 +

+ G ( d，p) 水平上对腺嘌呤 － 水团簇 C5H5N5·
( H2O) m ( m = 1 ～ 3) 分子构型进行优化计算和频率
分析，计算结果显示无虚频，说明计算得到的结构

为稳定构型，频率计算采用 0. 98 的修正因子进行
矫正 . 氢键的拓扑性质分析采用 AIMALL
( 10. 05. 04 版本) 软件 . 振动频率分析采用 veda4
( 4. 9. 0. 9 版本) 软件．

3 结果与分析

3. 1 构型分析

图 1 给出了在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水
平下优化计算得到的 C5H5N5· ( H2O) m ( m = 1 ～
3) 分子的六种稳定几何构型以及一些主要的键
长． 在图 1AW1 ( a) 和图 1AW1 ( b) 构型中，腺嘌呤
分子和水分子并不在一个平面上，一个碳原子及其

相邻的两个氮原子与氧原子形成一个环状结构，氧

原子与每个腺嘌呤分子均共面 . 在图 1AW2 ( a) 和
图 1AW2 ( b) 构型中，两个水分子与腺嘌呤分子都
不在同一个平面上，但两个氧原子与每个腺嘌呤分

子共面 . 图 1AW2 ( a) 中，两个氧原子和一个碳原
子及其相邻的氮原子共同形成一个环状结构 . 图
1AW2 ( b) 中，两个氧原子分别与一个碳原子及其
相邻的氮原子形成环状结构，两个水分子并不关于

腺嘌呤分子对称 . 在图 1AW3 ( a) 和图 1AW3 ( b) 构
型中，三个水分子与腺嘌呤分子都不在同一个平面

上，但三个氧原子与每个腺嘌呤分子共面 . 图
1AW3 ( a) 中，一个碳原子及其相邻的两个氮原子
与氧原子形成一个环状结构，另外两个氧原子和一

个碳原子及其相邻的氮原子共同形成另一个环状

结构 . 图 1AW3 ( b) 中，三个氧原子分别和一个碳
原子及其相邻的氮原子形成了三个环状结构．

对于团簇 C5H5N5·( H2O) m ( m = 1 ～ 3 ) 的六
种稳定结构，图 1AW1 中两种结构的计算结果表明

二者的能量相差很小，后者仅比前者高 0. 002 har-
tree，稳定性很接近 . 图 1AW2 和图 1AW3 中，两种

结构的能量差也很小，图 1AW2 中后者比前者高

0. 0058 hartree，图 1AW3 中前者比后者高 0. 0002
hartree，说明二者的稳定性也非常接近 . 从图中还
可以看出，随着水分子数目的增加，腺嘌呤以及水

分子团簇的稳定结构的能量值在不断的减小．

3. 2 电子密度拓扑分析

为了考察 X － H…Y 键( X = O，N; Y = O，N) ，
我们利用 AIMALL 软件，在 B3LYP /6 － 311 + + G
( d，p) 水平下对 H…Y 键进行了电子密度拓扑分
析 . 根据 Bader［11］提出的“分子内原子( AIM) ”理
论，一个分子电子密度分布的拓扑性质取决于电子

密度的梯度矢量场!ρ( r) 和 Laplacian量!2ρ( r) . 电
子密度 ρ( r) 在三维空间的三个方向上的二阶导数
构成了电子密度的 Hessian 矩阵，该矩阵的本征值
个数为 3，并且满足!2ρ = λ1 + λ2 + λ3，λ i 为该点处

电子密度的 Hessian矩阵本征值 . 当 Hessian 矩阵
三个本征值一正两负时，称之为键临界点( BCP) ，
用( 3，－ 1 ) 表示; 当 Hessian 矩阵三个本征值一负
两正时，称之为环鞍点( ＲCP) ，用( 3，+ 1 ) 表示，表
明存在一个环形结构 . 键临界点处的 ρ( r) 通常用
来描述键的强度，一般来说，ρ( r) 越大，该化学键的
强度越强 . Laplacian量!2ρ( r) 通常用来描述化学
键的性质 . Bader 理论还提出了判断原子间相互
作用的性质的方法:当!2ρ ＜ 0 时，分子内的原子形
成共价键; 当!2ρ ＞ 0 时，会形成离子键、氢键或范
德瓦尔斯力 . Lipkowski［12］等人进一步提出了判断
氢键存在的实用的方法，即在 X—H…Y体系中，H
…Y间存在键临界点，其电子密度 ρ 和它的 Lapla-
cian量!2ρ 应该分别存在 0. 002 ～ 0. 035 和 0. 024
～ 0. 139 a． u．范围内．
图1AW1( a)稳定几何构型的拓扑性质如表1. 在

表 1中，H2…O1、H7…N2 的电子密度值 ρ 分别为
0. 02006、0. 02741 au，!2ρ的值分别为 0. 07791、0. 08519
a． u．，在氢键的正常范围内，证明了 N4—H2…O1、
O1—H7…N2氢键的存在 . 而 H7…N2的电子密度 ρ
大于H2…O1，而且 H7…N2的键长为 1. 975 比 H2
…O1( 2. 053 )的键长小，说明 O—H…Y之间的氢键
比 N—H…Y强 . 另外，电子密度的拓扑性质分析出
现了一个六元环，其环临界点参数再一次证明了 H2
…O1、H7…N2原子之间的相互作用．
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图 1 在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水平下 C5H5N5·( H2O) m ( m = 1 ～ 3) 优化的稳定几何构型
Fig. 1 Equilibrium structures of C5H5N5·( H2O) m ( m = 1 ～ 3) optimized at the B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) level

在表 1 中，结构 C5H5N5·H2O 团簇中 N4—H2
的电子密度比单体腺嘌呤的电子密度小，O1—H7
的电子密度比水分子的电子密度小，说明在形成

N4—H2…O1 和 O1—H7…N2 氢键后，N4—H2 和
O1—H6 键变弱，键长变长，其伸缩振动频率发生
了红移．
图 1AW2 ( a) 稳定几何构型的拓扑性质分析如

表 2. 在表 2 中，H2…O2 和 H6…N2 的电子密度值
ρ分别为 0. 03420 和 0. 03437 a． u．，!2ρ 的值分别
为 0. 11351 和 0. 09885 a． u．，在氢键的正常范围
内．电子密度的拓扑性质分析出现了一个八元环．
图 1AW2 ( a) 团簇中 N4—H2 的电子密度比单

体腺嘌呤的电子密度要小，O1—H6 的电子密度比
水分子的电子密度小，说明在形成 N4—H2…O2 和
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表 1 图 1 中 AW1 ( a) 在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水平下得到的键临界点和环鞍点的拓扑参数
Table 1 Topological parameters of the bond critical points ( BCP) and ring critical points ( ＲCP) for AW1 ( a) in the Fig. 1 at the

B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) level

ρ !2 ρ λ1 λ2 λ3

BCP

C5H5N5·H2O H2…O1 0. 02006 0. 07791 － 0. 02393 － 0. 02303 0. 12487

H7…N2 0. 02741 0. 08519 － 0. 03623 － 0. 03489 0. 15629

N4—H2 0. 32914 － 1. 75317 － 1. 30161 － 1. 25668 0. 80512

O1—H7 0. 34347 － 2. 39048 － 1. 71752 － 1. 68081 1. 00784

C5H5N5 N4—H2 0. 33031 － 1. 62603 － 1. 26233 － 1. 21217 0. 84848

H2O O1—H7 0. 34956 － 2. 28970 － 1. 63721 － 1. 59521 0. 94272

ＲCP

C1N2H7
O1H2N4 0. 00859 0. 04625 － 0. 00632 0. 01793 0. 03464

表 2 图 1 中 AW2 ( a) 在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水平下得到的键临界点和环鞍点的拓扑参数
Table 2 Topological parameters of the bond critical points ( BCP) and ring critical points ( ＲCP) for AW2 ( a) in the Fig. 1 at the

B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) level

ρ !2 ρ λ1 λ2 λ3

BCP

C5H5N5·2H2O H2…O2 0. 03420 0. 11351 － 0. 05398 － 0. 05070 0. 21819

H6…N2 0. 03437 0. 09885 － 0. 06121 － 0. 05866 0. 21872

H9—O1 0. 03870 0. 12724 － 0. 06214 － 0. 06027 0. 24965

N4—H2 0. 31645 － 1. 70291 － 1. 25782 － 1. 21765 0. 77256

O1—H6 0. 32889 － 2. 26444 － 1. 64482 － 1. 61176 0. 99214

O2—H9 0. 33512 － 2. 33572 － 1. 69094 － 1. 65709 1. 01231

C5H5N5 N4—H2 0. 31996 － 1. 51489 － 1. 20051 － 1. 15221 0. 83784

2H2O H9—O1 0. 03780 0. 13611 － 0. 06049 － 0. 05873 0. 25532

O1—H6 0. 33746 － 2. 19761 － 1. 57010 － 1. 53217 0. 90465

O2—H9 0. 33983 － 2. 3118 － 1. 65865 － 1. 62118 0. 96800

ＲCP

C1N2H6
O1H9O2
H2N4

0. 00274 0. 01435 － 0. 00179 0. 00678 0. 00936

O1—H6…N2 氢键后，N4—H2 和 O1—H6 键变弱，
键长变长，其伸缩振动频率发生了红移．
我们还发现在表 2 中，团簇中 O1—H9 的电子

密度为 0. 03870 a． u．，比氢键的正常范围要大，而
且比水分子中的电子密度大，说明在团簇中可能形

成了比氢键更强的共价键．
图 1AW3 ( b) 稳定几何构型的拓扑性质分析如

表 3. 在表 3 中，H1…O2、H4…O1、H5…O3、H7…
N4、H8…N3 和 H10…N2 的电子密度值 ρ 分别为
0. 02149、0. 01925、0. 02523、0. 03105、0. 02681 和
0. 03254 a． u．，!2ρ 的值分别为 0. 08360、0. 07180、

0. 08991、0. 09009、0. 08403 和 0. 09580 a． u．，在氢
键的正常范围内，并出现了两个六元环和一个七元

环． 团簇中 N1—H1、N5—H4 和 N5—H5 的电子密
度比单体腺嘌呤的电子密度小，O1—H6 、O2—
H11 和 O3—H8 的电子密度比水分子的电子密度
小，说明在形成 N—H…O 和 O—H…N 氢键后，
N—H和 O—H 键变弱，键长变长，其伸缩振动频
率发生了红移．
对比表 1 和表 2，在表 1 中 H2…O1 的电子密

度为 0. 02006 a． u． 比表 2 中 H2…O2 的电子密度
( 0. 03420 a． u． ) 小，并且表 1 中 H7…N2 的电子密
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度比表 2 中 H7…N2 的电子密度小，说明了团簇
C5H5N5·2H2O 中的氢键 N—H…O 和 O—H…N
的强度比团簇 C5H5N5·H2O 中的氢键 N—H…O
和 O—H…N的强度大;对比表 2 和表 3，表 3 中的
H…O和 H…N的电子密度也比表 2 中的电子密度

要小;对比表 1 与表 3，其中 H…O和 H…N的电子
密度大小差不多 . 经过以上对比说明了水分子连
在一起与腺嘌呤分子形成的团簇中的氢键的强度

比水分子分开与腺嘌呤分子形成的团簇的氢键的

强度要大的多．
表 3 图 1 中 AW3 ( b) 在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水平下得到的键临界点和环鞍点的拓扑参数

Table 3 Topological parameters of the bond critical points ( BCP) and ring critical points ( ＲCP) for AW3 ( b) in the Fig. 1 at the
B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) level

ρ !2 ρ λ1 λ2 λ3

BCP

C5H5N5·3H2O H1…O2 0. 02149 0. 08360 － 0. 02646 － 0. 02550 0. 13556

H4…O1 0. 01925 0. 07180 － 0. 02312 － 0. 02146 0. 11639

H5…O3 0. 02523 0. 08991 － 0. 03483 － 0. 03311 0. 15785

H7…N4 0. 03105 0. 09009 － 0. 04292 － 0. 04139 0. 17440

H8…N3 0. 02681 0. 08403 － 0. 03509 － 0. 03378 0. 15290

H10…N2 0. 03254 0. 09580 － 0. 04636 － 0. 04500 0. 18714

N1—H1 0. 32803 － 1. 75879 － 1. 30080 － 1. 25699 0. 79900

N5—H4 0. 33132 － 1. 70543 － 1. 29253 － 1. 23748 0. 82458

N5—H5 0. 32823 － 1. 71656 － 1. 28849 － 1. 23445 0. 80639

O1—H7 0. 34277 － 2. 37564 － 1. 71019 － 1. 67404 1. 00859

O2—H8 0. 03439 － 2. 39551 － 1. 72071 － 1. 68392 1. 00912

O3—H10 0. 34115 － 2. 37278 － 1. 71069 － 1. 67538 1. 01329

C5H5N5 N1—H1 0. 32946 － 1. 61565 － 1. 25694 － 1. 20685 0. 84814

N5—H4 0. 33154 － 1. 60048 － 1. 26260 － 1. 19594 0. 85805

N5—H5 0. 32936 － 1. 57600 － 1. 24695 － 1. 18058 0. 85155

3H2O O1—H7 0. 34889 － 2. 27386 － 1. 62779 － 1. 58573 0. 93965

O2—H8 0. 34994 － 2. 29297 － 1. 63956 － 1. 59747 0. 94407

O3—H10 0. 34804 － 2. 26618 － 1. 62227 － 1. 58043 0. 93652

ＲCP

C5N5H4
O1H7N4 0. 01014 0. 04722 － 0. 00865 0. 02097 0. 03490

C3N3H8
O2H1N1 0. 00868 0. 04692 － 0. 00640 0. 01899 0. 03433

C2N2H10
O3H5N5

C5
0. 00587 0. 02805 － 0. 00416 0. 00974 0. 02247

3. 3 红外振动光谱分析

图 2 给出了在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 理
论水平计算得到的团簇 AWn ( n = 1 ～ 3 ) 的最稳定
结构的红外光谱 . 经图可以看到，腺嘌呤分子的红
外振动光谱中存在的典型振动峰在团簇 AWn ( n =
1 ～ 3 ) 中几乎都有对应，但是，振动的的频率和强
度都发生了一定的变化 . 从图中还可以看到，团簇
AWn ( n = 1 ～ 3 ) 的最稳定结构的红外光谱主要分

布在四个区域内: Ⅰ ( 0 ～ 500 cm －1 ) ，Ⅱ ( 500 ～
1000 cm －1 ) ，Ⅲ ( 1000 ～ 1700 cm －1 ) ，IV ( 3150 ～
3900 cm －1 ) . 团簇 AWn ( n = 1 ～ 3 ) 的振动强度较
大谱峰均分布在第Ⅳ区域内，而且，每条谱峰基本
上都是由多个振动模式叠加而成的，几乎没有单一

的振动模式，我们对团簇的最稳定结构的红外光谱

中的部分特殊吸收峰进行分析．
利用 veda4 程序对 C5H5N5·( H2O) m ( m = 0 ～
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图 2 在 B3LYP/6 －311 + + G( d，p) 水平下 C5H5N5·
( H2O) m ( m = 0 ～ 3 ) 计算得到的最稳定结构的
红外光谱

Fig. 2 Calculated IＲ spectra of the most stable struc-
tures of C5H5N5·( H2O) m ( m = 0 ～ 3 ) at the
B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) level

3) 的振动频率进行模式指认 . 腺嘌呤分子中部分
振动频率和模式指认如下表所示:

表 4 腺嘌呤分子中部分振动频率和模式指认
Table 4 Potential energy distribution ( PED ) analysis and

scaled vibrational frequencies ( in cm －1 ) of
C5H5N5

ω( scaled) PED

725

Stretch( N2 － C1) ［22%］+ Stretch( N4 － C1) ［10%］+

bend( C3 － N1 － C4) ［11%］ + bend ( C1 － N4 － C5 )

［17%］

1242

－ Stretch( N2 － C4) ［11%］+ Stretch( N3 － C2) ［24%］

－ bend( H4 － N5 － C3) ［25%］+ bend ( N5 － C3 － N1 )

［10%］

1327

－ Stretch( N2 － C1) ［10%］+ Stretch( N2 － C4) ［34%］

－ Stretch ( N1 － C4) ［17%］ + Stretch ( N3 － C2 )

［10%］

3648 Stretch( N4 － H2) ［100%］

由表 4 得出的振动频率 725 cm －1、1242 cm －1、
1327 cm －1和 3648 cm －1与文献［7］中利用密度泛
函理论( DFT) 方法得到的振动频率 713 cm －1、1228
cm －1、1317 cm －1和 3589 cm －1相一致．
当腺嘌呤分子中振动频率为 725 cm －1时，在

AWn ( n = 1 ～ 3 ) 中对应的振动频率分别为 727
cm －1、729 cm －1和 723 cm －1 ;当腺嘌呤分子中振动

频率为 1242 cm －1时，AWn ( n = 1 ～ 3 ) 中对应的振
动频率变为 1245 cm －1、1247 cm －1和 1277 cm －1 ;当

腺嘌呤分子中振动频率为 1327 cm －1时，AWn ( n =
1 ～ 3 ) 中对应的振动频率变为 1330 cm －1、1331
cm －1和 1340 cm －1 ; 当腺嘌呤分子中振动频率为

3648 cm －1时，AW1中对应的振动频率变为 3505
cm －1和 3543 cm －1，AW2 中对应的振动频率变为

3245 cm －1和 3306 cm －1，AW3 中对应的振动频率

变为 3486 cm －1、3492 cm －1和 3549 cm －1 . 由此可
以看出，当腺嘌呤分子中振动频率为 725 cm －1时，

AWn ( n = 1 ～ 2 ) 中对应的振动频率发生了蓝移，
AW3 中对应的振动频率发生了红移 . 当腺嘌呤分
子中振动频率为 1242 cm －1和 1327 cm －1时，AWn

( n = 1 ～ 3) 中对应的振动频率均发生了蓝移 . 当
腺嘌呤分子中振动频率为 3648 cm －1时，AWn ( n =
1 ～ 3) 中对应的振动频率均发生了红移 . 可以得
出团簇中氢键 O—H…N 中 H 的伸缩振动对腺嘌
呤分子产生了一定影响，使其对应的振动频率发生

了蓝移;氢键 N—H…O中 H的伸缩振动使得腺嘌
呤分子中对应的伸缩振动频率发生了红移．
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考虑到水溶剂的影响时，腺嘌呤分子中的振动

频率变为 724 cm －1，AWn ( n = 1 ～ 3) 中对应的振动
频率变为 778 cm －1、783 cm －1和 796 cm －1 ; 腺嘌呤

分子中的振动频率为 1236 cm －1，AWn ( n = 1 ～ 3 )

中对应的振动频率变为 1485 cm －1、1455 cm －1和

1378 cm －1 ; 腺嘌呤分子中的振动频率为 1329
cm －1，AWn ( n = 1 ～ 3) 中对应的振动频率变为 1877
cm －1、1496 cm －1和 1531 cm －1 ;腺嘌呤分子中的振

动频率为 3633 cm －1，在 AW1 中对应的振动频率变

为 3267 cm －1，在 AW2 中对应的振动频率变为 209
cm －1、518 cm －1、1817 cm －1和 1853 cm －1，在 AW3

中对应的振动频率变为 3257 cm －1. 腺嘌呤分子中
的振动频率为 724 cm －1、1236 cm －1和 1329 cm －1

时，AWn ( n = 1 ～ 3) 中对应的振动频率均发生了蓝
移;腺嘌呤分子中的振动频率为 3633 cm －1时，AWn

( n =1 ～3) 中对应的振动频率均发生了红移 . 从中
也可以看出，在水溶剂的影响下，腺嘌呤分子的振动

频率相比不在水溶剂里时变小从而产生了红移 .

4 结 论
本文利用密度泛函理论对腺嘌呤分子与水分

子团簇在 B3LYP /6 － 311 + + G( d，p) 水平下进行
优化，得到了六种稳定几何构型 . AIM分析的结果
显示，团簇结构中除了形成经典氢键 O—H…N
外，还存在非经典氢键 N—H…O的作用 . O—H…
N氢键的形成使得 O—H之间的键长变长，键的强
度变弱，伸缩振动频率变小，产生了红移 . 氢键
N—H…O 的形成使得 N—H 之间的键长变长，键
的强度变小，伸缩振动频率发生红移 . 在团簇中还
发现了可能比氢键更强的共价键 . 对团簇序列
C5H5N5·( H2O) m ( m = 0 ～ 3 ) 进行了红外振动光
谱分析，利用 veda4 程序对团簇 C5H5N5·( H2O) m
( m = 0 ～ 3) 进行了振动频率的模式指认，并对部分
振动频率进行了比较 . 由氢键 O—H…N影响产生
的伸缩振动频率都比对应的腺嘌呤本身的伸缩振

动频率要大，产生了蓝移; 由氢键 N—H…O 影响
而产生的伸缩振动频率比对应的腺嘌呤本身的伸

缩振动频率要小，产生了红移．
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