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尼古丁–扁桃酸盐晶的制备及晶体结构分析
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摘　要:以制备尼古丁有机酸盐复合物并提供一种无烟气烟草制品中尼古丁新的添加形式为主要目的，利用超声

加热搅拌方法合成了尼古丁–扁桃酸复合物，并在溶剂挥发条件下获得了尼古丁–扁桃酸盐晶单晶体。X射线单晶

衍射结果显示：尼古丁–扁桃酸盐晶体为正交晶系，P212121空间群，晶胞参数a=0.950 74 nm，b=1.272 46 nm，c=
2.041 01 nm，α=90°，β=90°，γ=90°，Z=4。应用CrystalExplorer软件进一步解析其晶体结构，晶体中分子堆积方式表明，

尼古丁离子与扁桃酸根离子两两紧密结合且整体形成菱形网格状结构，每个菱形格中都插入一个中性扁桃酸分

子。“赫希菲尔德”表面分析显示，尼古丁–扁桃酸盐晶体中形成N2−H2···O5，O6−H6A···O5，O8−H8···N1这3种氢

键使得分子在该处电子密度更加密集，在基于标准距离函数的“赫希菲尔德”表面上表现为红色圆点。2D指纹图

谱说明，H原子在尼古丁–扁桃酸晶体中的分子间相互作用中起着至关重要的作用。相互作用能分析表明：尼古丁–
扁桃酸盐晶体结构中存在21种不同类型的分子间相互作用能。由于N2−H2···O5，O6−H6A···O5，O8−H8···N1氢键

的存在，尼古丁离子与邻近扁桃酸离子和扁桃酸分子间的相互作用能数值最大。采用能量框架模型实现了晶体

结构中相互作用能的可视化，加深了对尼古丁–扁桃酸晶体结构中分子间相互作用能的深刻理解。本研究对探究

尼古丁化学结合形态以及在无烟气烟草制品配方设计中具有一定的理论指导和应用价值。
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Preparation and Crystal Structure Analysis of Nicotine Mandelate Crystals
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Abstract: Main purpose of  this  study was to prepare nicotine organic salt  complex and provide a  new nicotine addition form in smokeless  to-

bacco products. Nicotine-mandelic acid complexes were synthesized by ultrasonic heating and stirring, and nicotine-mandelic acid crystals were

obtained. Nicotine-mandelic acid crystal structure solved by SXRD belongs to orthonormal crystal system with space group P212121, the cell para-

meters are a=0.950 74 nm，b=1.272 46 nm，c=2.041 01 nm，α=90°，β=90°，γ=90°，Z=4.In the crystal structure of nicotine-mandelic acid, nicotine

ion and mandelic acid ion bind tightly and form a diamond grid structure, a neutral mandelic acid molecule is inserted into each diamond lattice.

According to  Hirshfeld  surface  analysis,  the  hydrogen  bonds  of  N2−H2···O5,  O6−H6A···O5,  O8−H8···N1  make  the  electron  density  of  mo-

lecules at that point is more intensive, which leads bright red areas on Hirshfeld surfaces mapped with dnorm. 2-D fingerprints show that H plays

an important role in the intermolecular interaction of nicotine-mandelic acid crystals. The result of interaction energy analysis is that 21 kinds of

intermolecular  interaction  energies  exist  in  nicotine-mandelic  acid  crystal  structure.  Because  of  the  existence  of  N2−H2···O5,  O6−H6A···O5,

O8−H8···N1 hydrogen bonds, the interaction between nicotine ions and neighbouring mandelic acid ions or mandelic acid molecules can be signi-
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ficantly  greater  than  others.  Energyframe  model  was  used  for  visualizing  the  interaction  energy  in  the  nicotine-mandelic  acid  crystal  structure

which can be applied to understand the interaction energy more conveniently and clearly. this results have important theoretical guidance and ap-

plication value for exploring the chemical binding form of nicotine and formulation design of smokeless tobacco products.

Key words: nicotine; mandelic acid; crystal structure; hirshfeld surface; intermolecular interaction energy

尼古丁（Nicotine），俗称烟碱，分子式为C10H14N2，

是烟草中的重要组成成分。尼古丁能够使人产生愉

悦感和成瘾性，且能够影响人体多方面的功能，因而

一直都是国内外的研究热点之一[1–3]。尼古丁分子由

两个氮杂环构成，吡咯环pKa=7.84，吡啶环pKa=3.04。
吡啶环中的氮原子由于芳香化的影响，碱性很弱，与

芳胺的碱性相近。吡咯烷环中的氮原子属于叔胺，由

于此环没有芳香化，其碱性与脂肪族叔胺碱性相近，

所以，尼古丁容易和酸进行化学反应。已有报道指出，

尼古丁在烟叶中主要以柠檬酸、苹果酸等有机酸盐

的形式存在[4]。近年来，尼古丁–有机酸盐也被广泛

研究，并应用到新型烟草制配方中。Jung等[5]成功制

备了尼古丁酒石酸氢盐，采用静脉注射尼古丁和尼

古丁酒石酸氢盐给药形式，研究了尼古丁的药代动

力学。美国杜克大学Rose等[6]成功合成了尼古丁丙酮

酸盐，并制成尼古丁丙酮酸气雾剂。Fukawa等[7]报道

了尼古丁与1,1,6,6–四苯基–2,4–己二炔–1,6–二醇

（DD）形成2∶2摩尔比衍生物及晶体结构；Smith等[8]

报道了尼古丁分别与3,5–二硝基水杨酸（DNSA）和

5–磺基水杨酸（5–SSA）形成1∶1摩尔比的质子转移

盐晶体。

作者利用尼古丁与扁桃酸成盐反应，获得尼古

丁–扁桃酸盐晶体，单晶X射线衍射技术用于晶体结

构的解析；应用CrystalExplorer晶体结构分析软件，从

“赫希菲尔德”表面和晶体结构中分子间相互作用能

方面，对尼古丁–扁桃酸盐的晶体结构进行了较为系

统的探究。本研究，在为新型烟草制品研发提供一种

尼古丁新的固体形态的同时，也为该盐的实际应用

提供了一定的理论指导。

1   实验部分

1.1   试剂及仪器

尼古丁标准品（S型，纯度99%），购置于陕西港

华生物科技有限公司；扁桃酸（R构型，纯度99%），由

成都市科龙化工试剂厂提供；其他所用试剂均为分

析纯。实验用水为高纯水，由Millipore Synergy超纯水

系统制备。

单晶X射线衍射仪（SXRD）为CD Xcalibur Nova型
X射线单晶衍射仪（英国牛津仪器公司）。室温下，采用

Mo–Kα射线（λ= 0.071 073 nm）对样品进行扫描，扫描

范围θ=3.13°～26.37°；应用Olex2–1.1软件，采用全矩

阵最小二乘法对样品晶体结构进行解析和精修；加热

搅拌装置为：DF–101S集热式恒温加热磁力搅拌器

（巩义市予华仪器有限责任公司）；超声设备为SB–5 200D
超声波清洗机（宁波新芝生物科技股份有限公司）。

1.2   尼古丁–扁桃酸盐晶体的制备

在维持尼古丁∶扁桃酸摩尔比为1∶2的条件下，

适量乙醇溶解扁桃酸制得饱和溶液后，将其置于30 ℃
水浴环境中充分搅拌。控制pH<5.8条件下，缓慢滴加

尼古丁。转移液体产物至避光容器中，恒温30 ℃下，

以80 kHz的频率超声5 h进行反应。获得的反应产物

在室温避光环境下，缓慢挥发溶剂，数天后得到尼古

丁–扁桃酸复合物单晶，其参数见表1。

1.3   晶体结构理论分析方法

CrystalExplorer软件是由澳大利亚西澳大学提供

的分析晶体结构中分子间相互作用[9]、多晶型[10]、压

 

表 1　尼古丁–扁桃酸晶体学参数

Tab. 1　 Crystallographic parameters of nicotine mandelate
crystal

 

参数 数值

分子式 C26H30N2O6

分子量 466.52

熔点/K 293.15

晶系 斜方晶

空间群 P212121

a/nm 0.950 74

b/nm 1.272 46

c/nm 2.041 01

α/(°) 90

β/(°) 90

γ/(°) 90

V/nm3 2.469 2
Z 4

ρ/(g·cm–3) 1.255

μ/(mm–1) 0.089

晶体尺寸/(mm×mm×mm) 0.35 × 0.30 × 0.20
F(000) 992.0

2θ/(°) 6.404～52.728

指标范围 –11≤h≤10，–7≤k≤15，–24≤l≤25

衍射收集 7 912

独立衍射点 4 532
F2 1.056

R1/wR2 [I>2σ(I)] 0.045 3/0.086 9

R1/wR2 [整体数据] 0.060 8/0.094 9

CCDC 号 1 876 587
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力和温度对晶体结构影响[11]等方面的有力工具。尼

古丁–扁桃酸晶体的“赫希菲尔德”表面是利用该软

件对分子中原子的电子云密度进行积分从而对晶体

结构进行分区来完成。“赫希菲尔德”表面分析运用

可视化的方式阐明晶体结构中的分子间的相互作用

关系。“分子间相互作用能”和“能量框架”是利用

B3LYP/6–31G（d，p）水平[12]，计算分子间静电能、极

化能、色散能和排斥能。其方法是：选定晶体中尼古

丁为中心，分析中心尼古丁与距离小于0.38 nm的分子间

的相互作用能。分析完成后，依次选定晶体中扁桃酸

分子和扁桃酸离子为中心，再次进行相互作用能分

析。“能量框架”是利用CrystalExplorer软件将分子间

相互作用能以圆柱体形式可视化而得到。整个分析过

程中所使用的尼古丁–扁桃酸晶体结构数据是SXRD
解析的实验结果，且未对其进行进一步的处理。

2   结果与讨论

2.1   SXRD结果

如图1所示，尼古丁–扁桃酸盐晶体呈无色透明

的棒状形式。SXRD解析结果表明，该晶体属正交晶

系，P212121空间群，化学计量式为C26H30N2O6，相对

分子质量为466.52，密度为1.255 g/cm3。解析得到的

尼古丁–扁桃酸晶体结构通过了英国剑桥晶体结构

数据库的认证，CCDC号为：1 876 587。图2为尼古丁–
扁桃酸盐晶体结构图。分析可知，尼古丁–扁桃酸盐

晶为1个尼古丁阳离子（1价）与1个扁桃酸根离子

（1价）和1个扁桃酸分子共同结晶析出。

该晶体结构中除了以静电作用紧密结合外，氢

键在空间结构的形成中也扮演了重要角色，氢键解

析结果见表2。

晶体中分子、离子间存在7种不同类型的氢键，

其中氢键O3−H3A···O4为分子内氢键，图3（a）显示

了晶体中氢键的连接方式。尼古丁分子吡咯环上的

氮（N2）结合扁桃酸羧基（–CO4O5H）供给的H+变为

–NH+–，–O5H失去H+变为O5–，因此O5–具有较大的

电负性，通过N2−H2···O5和O6−H6A···O5氢键与尼

古丁离子和晶格中另外一个中性的扁桃酸分子连接。

除此之外，含O5–的扁桃酸离子还通过C6−H6···O3和
C8−H8B···O3与另外一个尼古丁离子相连，其自身也

通过分子内氢键O3−H3A···O4形成S（5）环平面结构。

复合物中的中性扁桃酸分子主要通过氢键作用力结

合在晶格中，如上所述该分子通过O6−H6A···O5氢键

连接一个扁桃酸根离子，还通过O8−H8·· ·N1和
C9−H9A···O6连接两个不同的尼古丁离子。由晶体结

构堆积图3（b）可以明显看出，尼古丁离子（灰色）与

扁桃酸根离子（红色）两两紧密结合，且整体形成菱

形网格状结构，每个菱形格中都插入了一个中性的

扁桃酸分子（粉色）。

 

表 2　尼古丁–扁桃酸盐晶体氢键数据

Tab. 2　Hydrogen bond metrics of nicotine mandelate crystal
 

D−H···A d(D−H)/nm d(H···A)/nm d(D···A)/nm ∠(D−H···A)/(°) 对称形式

N2−H2···O5 0.092 6 0.178 1 0.269 5 168 .60 x–1, y, z

C6−H6···O3 0.098 0 0.265 7 0.349 8 144.04 —

C8−H8B···O3 0.097 0 0.258 3 0.340 5 142.69 —

C9−H9A···O6 0.097 0 0.234 4 0.329 6 166.98 x+1/2, –y+1/2, –z+1

O6−H6A···O5 0.082 0 0.186 9 0.268 7 175.33 x–1, y, z

O8−H8···N1 0.082 0 0.185 9 0.266 9 169.40 x–1/2, –y+3/2, –z+1

O3−H3A···O4 0.082 0 0.210 1 0.258 5 117.58 —
 

 

5 mm

图 1　尼古丁–扁桃酸盐晶体光学照片

Fig. 1　Optical photographs of nicotine mandelate crystals
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图 2　尼古丁–扁桃酸盐晶体结构

Fig. 2　Crystal structure of nicotinic mandelate
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2.2   “赫希菲尔德”表面分析

晶体结构中分子“赫希菲尔德”表面是在球形原

子电子密度之和的电子分布基础上所构建[13]。通过

定义标准距离，分子的“赫希菲尔德”表面又衍生为

建立在标准距离函数上的“赫希菲尔德”表面，分析

晶体中分子的“赫希菲尔德”表面可得到晶体中分子

间作用信息[14]。“赫希菲尔德”表面上的点到表面内

部和外部原子的最近距离分别定义为di和de，标准距

离dnorm可以利用式（1）计算[15]。

dnorm =
di− rvdW

i

rvdW
i

+
de− rvdW

e

rvdW
e

（1）

式中，rvdw为原子范德华半径。标准距离“赫希菲尔德”

表面中的红色部分代表计算所得的标准距离dnorm小

于总的范德华半径，蓝色部分则代表计算所得的标

准距离dnorm大于总的范德华半径，白色部分则介于

两者之间。

图4为尼古丁–扁桃酸盐晶结构中以一个尼古丁

和两个扁桃酸为对象，建立在标准距离函数上的“赫

希菲尔德”表面，由图4可以了解所选对象周围的电

子密度分布情况。图4中存在一些可明显分辨的红色

圆点，经分析可知，红色圆点是由表面内部分子与外

部分子形成氢键而产生。由于氢键的作用，分子间的

作用力加强，形成氢键的供体和受体之间的距离也

随之减小，所以由式（1）计算的标准距离dnorm相应减

小，在图4中显示为红色圆点。结合表2中尼古丁–
扁桃酸盐晶体氢键结果进行分析，图4中较明显的红

色圆点（图4中a区域）均与供体和受体的距离小于

0.3 nm的氢键（N2−H2···O5，d（D···A），0.269 5 nm;
O6−H6A···O5，d（D···A），0.268 7 nm; O8−H8···N1，
d（D···A），0.266 9 nm）相关，且氢键作用力越强，供

体与受体之间距离越小，红色圆点颜色越深，直径越

大。而存在于尼古丁–扁桃酸晶体结构中较弱的，且

供体和受体距离较大的氢键在“赫希菲尔德”表面上

则表现为不明显的红色圆点（图4中b区域）。由表2可
知，O3−H3A···O4，d（D···A），0.258 5 nm氢键为分子内

氢键，故未能在图4中“赫希菲尔德”表面上有所体现。

图5为尼古丁–扁桃酸晶体结构中分子“赫希菲

尔德”表面的2D指纹图谱和不同元素之间的相互作

用在整体相互作用中所占的比例。2D指纹图谱作为

“赫希菲尔德”表面的补充，可以更加直观地理解晶

体结构特性。2D指纹图谱是将“赫希菲尔德”表面的

点，以di为横坐标，de为纵坐标作图而形成。图5（a）显
示，尼古丁–扁桃酸的2D指纹图谱中存在2对对称的

尖峰，内侧的一对尖峰是由于O···H之间存在氢键而

形成，外侧尖峰则是由N···H间存在氢键而形成。因

为氢键的作用，“赫希菲尔德”表面内外的原子距离

变小，de和di也处于较小值的水平。随着“赫希菲尔德”

表面上点与O···H氢键距离的增大，de和di的值也同

步增加，所以在2D指纹图谱上形成了两个对称的尖

峰。尖峰的对称性则是因为以内部分子为基础的“赫

 

(a) 氢键连接示意图(图中氢键用蓝色虚线表示)
(b) 结构堆积示意图(图中尼古丁离子用灰色表示，
扁桃酸根离子用红色表示，扁桃酸分子用粉色表示)
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图 3　尼古丁–扁桃酸盐晶体示意图

Fig. 3　Schematic diagram of nicotine mandelate crystals
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图 4　建立在标准距离函数上的“赫希菲尔德”表面分析图

Fig. 4　Hirshfeld surfaces of nicotine-mandelic acid map-
ped with dnorm.
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希菲尔德”表面与外部分子间存在两种完全相同的

氢键，只是由于一种氢键供体位于表面内部，而另一

种氢键供体位于表面外部，故在2D指纹图谱上表现为

de与di的对称相等性。图5（b）为各原子间相互作用在整

体相互作用中所占比例的关系图。可以看出，H原子

和其他原子间的相互作用占整体相互作用的99.7%，

其中，H···H占比47.7%；O···H占比32.7%；C···H占比

15.6%；N···H占比3.7%。所以，H原子在尼古丁–扁桃

酸晶体中的分子间相互作用中起着至关重要的作用。

2.3   作用能分析

应用CrystalExplorer软件中的相互作用能模块对

尼古丁–扁桃酸晶体结构进行分析，可以得到分子间

静电能（Eele）、极化能（Epol）、色散能（Edis）和排斥能

（Erep）4种相互作用能。而晶体中分子间的总相互作

用能（Etot）可由式（2）[16]得到：

Etot =keleEele+ kpolEpol+ kdisEdis+ krepErep （2）

式中，kele=1.057，kpol=0.740，kdis=0.871，krep=0.618。表3、
4和5给出了分别以尼古丁离子、扁桃酸分子和扁桃

酸离子为中心0.38 nm范围内的分子与中心所选分子

或离子间的相互作用能关系。图6、7和8则是与表3、4
和5相对应，且用不同颜色编码不同分子间相互作用

能在3维晶体结构中的分布图。分析可知，尼古丁离

子与周围0.38 nm范围内15个尼古丁离子、扁桃酸离

子和扁桃酸分子存在13种相互作用能，总相互作用

能之和为–492.2 kJ/mol。扁桃酸分子与周围0.38 nm
 

表 3　尼古丁离子与周围分子的相互作用能

Tab. 3　Interaction energies between nicotine ions and surrounding molecules
 

NO. N Symop R 电子密度 Eele/(kJ·mol−1) Epol/(kJ·mol−1) Edis/(kJ·mol−1) Erep/(kJ·mol−1) Etot/(kJ·mol−1)

1 1 — 8.81 B3LYP/6-31G(d, p) –3.4 –2.4 –0.1 0 –5.4

2 1 — 5.71 B3LYP/6-31G(d, p) 0.9 –2.9 –0.4 0 –1.5

3 1 — 8.17 B3LYP/6-31G(d, p) –9.7 –9.6 –6.8 3.0 –21.4

4 1 — 4.59 B3LYP/6-31G(d, p) –98.3 –111.4 –37.6 108.6 –152.0

5 2 –x, y+1/2,
–z+1/2 7.73 B3LYP/6-31G(d, p) –13.2 –15.1 –17.1 12.4 –32.4

6 1 — 7.21 B3LYP/6-31G(d, p) 1.2 –18.9 –6.6 3.0 –16.6

7 1 — 8.03 B3LYP/6-31G(d, p) 6.5 –13.9 –13.4 9.7 –9.1

8 2 x+1/2,
–y+1/2, –z 9.29 B3LYP/6-31G(d, p) 0.3 –10.2 –1.7 0 –8.7

9 1 — 5.01 B3LYP/6-31G(d, p) –104.5 –111.4 –37.6 143.4 –137.1

10 1 — 7.64 B3LYP/6-31G(d, p) –0.2 –2.7 –1.5 0 –3.5

11 1 — 9.17 B3LYP/6-31G(d, p) 1.9 –1.0 –0.1 0 1.1

12 1 — 4.95 B3LYP/6-31G(d, p) –19.0 –41.1 –32.1 49.6 –47.9

13 1 — 7.76 B3LYP/6-31G(d, p) 1.2 –18.9 –6.6 3.0 –16.6
 

 

(b) 所占比例

原子间相互作用
表
面
区
域
所
占
比
例

/%

47.7%
50.0

45.0

40.0

35.0

30.0

25.0

20.0

15.0

10.0

5.0

0

H···H O···H C···H N···H

32.7%

15.6%

3.7%

(a) 2D指纹图

0.30

O···H

N···H

0.26

0.26 0.30

0.22

0.22

0.18

0.18

0.14

di

d
e

0.14

0.10

0.10

0.06

0.06

 
图 5　尼古丁–扁桃酸盐晶体2D指纹图以及各种原子间的相互作用在“赫希菲尔德”表面区域所占的比例

Fig. 5　2D Fingerprint plots and close contacts contributions to the Hirshfeld surface areas of nicotine-mandelic acid
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范围内15个尼古丁离子、扁桃酸离子和扁桃酸分子

存在13种相互作用能，总相互作用能之和为–200.5
kJ/mol。扁桃酸离子与周围0.38 nm范围内12个尼古

丁离子、扁桃酸离子和扁桃酸分子存在11种相互作

用能，总相互作用能之和为–336.9 kJ/mol。
表3～5中，因每个表中均是以不同的分子或离

子为中心进行分析，故所列的相互作用能种类存在

重复，表中第一列编号相同的为同一种相互作用能，

整个尼古丁–扁桃酸盐晶体结构中存在21种不同类

型的相互作用能。尼古丁离子与周围分子的相互作

用最为紧密，总相互作用能之和最大，是构建尼古丁–
扁桃酸盐晶体结构的重要单体。3个表中存在两种数

值明显偏大的相互作用能（NO.4总相互作用能为

–152.0 kJ/mol、NO.9总相互作用能为–137.1 kJ/mol）。
NO.4为尼古丁离子与邻近扁桃酸离子之间的相互作

用能，尼古丁正离子与扁桃酸负离子之间存在较强

的吸引力，且两离子间形成了较强的氢键N2−H2···

O5，所以两个离子间存在强力的静电能、极化能、色

散能和排斥能。NO.9为尼古丁离子与邻近扁桃酸分

子之间的相互作用能，尼古丁离子的C 6 − H 6和

C8−H8B分别与扁桃酸分子的O3形成两个强力氢键

（C6−H6···O3和C8−H8B···O3），从而减小了尼古丁

离子和扁桃酸分子间的距离，且尼古丁离子与扁桃

酸分子成平行排列，有效重叠面积达到最大，所以形

成较强相互作用能。

2.4   能量框架分析

应用CrystalExplorer软件中“相互作用能”模块

分析得到了尼古丁–扁桃酸晶体结构中分子间相互

作用能，将得到的作用能按100的比例因子（省略总

相互作用能绝对值小于5 kJ/mol）用圆柱体表示，得

到如图9所示的尼古丁–扁桃酸盐晶体能量框架图。

能量框架图中NO.4和NO.9类型的相互作用能显示为

成一定夹角的圆柱体（如图9中黄色矩形框内）是整

个能量框架的基础结构。该基础结构通过其他类型

 

表 4　扁桃酸分子与周围分子的相互作用能

Tab. 4　Interaction energies between mandelic acid molecule and surrounding molecules
 

NO. N Symop R 电子密度 Eele/(kJ·mol−1) Epol/(kJ·mol−1) Edis/(kJ·mol−1) Erep/(kJ·mol−1) Etot/(kJ·mol−1)

10 1 — 7.64 B3LYP/6-31G(d, p) –1.9 –2.7 –1.5 0.1 –5.3

2 1 — 5.71 B3LYP/6-31G(d, p) 3.8 –2.9 –0.4 0 1.6

6 1 — 7.21 B3LYP/6-31G(d, p) –1.3 –18.9 –6.6 3.1 –19.2

14 2 x+1/2,
–y+1/2, –z 7.69 B3LYP/6-31G(d, p) –0.5 –2.3 –0.5 0 –2.7

15 2 x, y, z 9.51 B3LYP/6-31G(d, p) –0.8 –4.1 –0.4 0 –4.2

16 1 — 5.50 B3LYP/6-31G(d, p) 3.0 –2.2 –11.6 2.9 –6.8

9 1 — 5.01 B3LYP/6-31G(d, p) –104.5 –111.4 –37.6 143.4 –137.1

11 1 — 9.17 B3LYP/6-31G(d, p) 2.6 –1.0 –0.1 0 1.9

1 1 — 8.81 B3LYP/6-31G(d, p) –3.9 –2.4 –0.1 0 –5.9

17 1 — 6.53 B3LYP/6-31G(d, p) –2.3 –6.3 –0.7 0 –7.7

18 1 — 7.71 B3LYP/6-31G(d, p) –0.8 –4.1 –0.4 0 –4.2

19 1 — 6.84 B3LYP/6-31G(d, p) 0.7 –2.3 –0.5 0 –1.4

20 1 — 6.79 B3LYP/6-31G(d, p) –1.4 –1.4 –0.1 0 –2.6
 

 

表 5　扁桃酸离子与周围分子的相互作用能

Tab. 5　Interaction energies between mandelic acid ion and surrounding molecules
 

NO. Symop R 电子密度 Eele/(kJ·mol−1) Epol/(kJ·mol−1) Edis/(kJ·mol−1) Erep/(kJ·mol−1) Etot/(kJ·mol−1)

12 — 4.95 B3LYP/6-31G(d, p) –19.0 –41.1 –32.1 49.6 –47.9

3 — 8.17 B3LYP/6-31G(d, p) –9.4 –9.6 –6.8 2.4 –21.5

7 — 8.03 B3LYP/6-31G(d, p) 7.6 –13.9 –13.4 10.7 –7.4

13 — 7.76 B3LYP/6-31G(d, p) –1.3 –18.9 –6.6 2.4 –19.7

16 — 5.50 B3LYP/6-31G(d, p) 3.0 –2.2 –11.6 2.9 –6.8

19 — 6.84 B3LYP/6-31G(d, p) –0.3 –2.3 –0.5 0 –2.5

18 — 7.71 B3LYP/6-31G(d, p) –0.8 –4.1 –0.4 0 –4.2

20 — 6.79 B3LYP/6-31G(d, p) –2.1 –1.4 –0.1 0 –3.4

17 — 6.53 B3LYP/6-31G(d, p) 1.3 –6.3 –0.7 0 –3.9

21 –x, y+–z+1/2 8.01 B3LYP/6-31G(d, p) –19.6 –18.8 –5.1 8.5 –33.8

4 — 4.59 B3LYP/6-31G(d, p) –98.3 –111.4 –37.6 108.6 –152.0
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相互作用能的连接不断向整个空间延伸，形成整体3
维的能量框架结构。通过将尼古丁–扁桃酸盐晶体中

分子间相互作用能表示为能量框架图，能够更加有

效和便捷地探究尼古丁–扁桃酸盐晶体结构中的分

子间能量关系，为理解尼古丁–扁桃酸盐的性质特征

提供理论基础。

3   结　论

本研究合成了一种尼古丁–扁桃酸的新复合物，

并获得盐晶单晶体。SXRD结果显示，尼古丁–扁桃酸

晶体为正交晶系，P212121空间群，晶体中以1个尼古

丁离子、1个扁桃酸分子和1个扁桃酸离子为基本单

元，包含7种分子间或分子内氢键。“赫希菲尔德”表

面分析可知，H元素在尼古丁–扁桃酸晶体中的分子

间相互作用中起着至关重要的作用。尼古丁离子与

周围分子的总相互作用能之和为–492.2 kJ/mol，是
构建尼古丁–扁桃酸盐晶体结构的重要单体。研究结

果，为新型烟草制品研发提供了一种新的尼古丁固

体形态，并具有潜在的应用价值。
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