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聚甘油脂肪酸酯的结构鉴定
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摘 要：该文采用傅里叶变换离子回旋共振质谱（FT－ICR－MS）、核磁共振氢谱（1H NMR）以及气相色谱－

质谱（GC－MS）技术，对聚甘油脂肪酸酯的结构进行鉴定。样品溶解后进行FT－ICR－MS测定，根据精确分

子离子数据，推测出聚甘油脂肪酸酯的基本结构以及甘油的聚合度，并采用 1H NMR进行了验证。将聚甘油

脂肪酸酯水解后，对脂肪酸部分进行甲酯化，经正庚烷萃取，由GC－MS测定，分析脂肪酸的组成。综合以

上结果最终确定了聚甘油脂肪酸酯的结构。该研究为聚合物的结构鉴定提供了一种新的思路和方法。
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Abstract：A method for the structural identification of polyglycerol fatty acid esters was developed by
Fourier transform ion cyclotron resonance mass spectrometry（FT－ICR－MS），nuclear magnetic res⁃
onance hydrogen（1H NMR）spectrum and gas chromatography－mass spectrometry（GC－MS）．Af⁃
ter the sample was dissolved， it was determined by FT－ICR－MS．According to the accurate mo⁃
lecular ion data， the basic structure of polyglycerol fatty acid ester and the polymerization degree of
glycerol were inferred．The basic structure of polyglycerol fatty acid ester and the polymerization de⁃
gree of glycerol were further verified by 1H NMR．After hydrolysis，the fatty acid part was methylat⁃
ed，then extracted with n-heptane，and finally determined by GC－MS．Based on the above results，
the structure of polyglycerol fatty acid ester was determined． This study provides a new idea and
method for the structural identification of polymers.
Key words：Fourier transform ion cyclotron resonance mass spectrometry（FT－ICR－MS）；nucle⁃
ar magnetic resonance（NMR）；gas chromatography-mass spectrometry（GC－MS）；polyglycerol fat⁃
ty acid esters caramel pigment；structural identification
聚甘油脂肪酸酯（Polyglycerol fatty acid esters），又称聚甘油酯，是一类新型、高效和性能优良的多

羟基酯类非离子型表面活性剂，由于聚甘油酯有更多亲水性羟基，使得其乳化性能显著优于单甘油酯；

且其亲水性随甘油聚合度的增加而增强，亲油性随脂肪酸烷基的不同而不同。故可通过改变聚合度、

脂肪酸种类及酯化度，得到一系列不同亲水亲油平衡值（HLB值）的从亲油到亲水的不同性能的聚甘油

酯产品，以适于各种特殊用途。聚甘油酯为淡黄色油状液体或蜡状固体，兼有亲水、亲油双重特性，

具有良好乳化、分散、湿润、稳定、起泡等多重性能。在人体代谢过程中可分解，从而可参与代谢，

被人体利用，具有高度安全性，是一类高效安全添加剂，被联合国粮农组织（FAO）和世界卫生组织
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（WHO）推荐使用［1－3］。同时聚甘油酯在酸性、碱性和中性环境中稳定，不易发生水解，在含盐量较高

时也有很好的乳化性，可与其它乳化剂复配，具有良好协同增效作用，因而广泛应用于食品［4－8］、日

化［9－14］、石油、纺织、涂料、塑料、农药、橡胶、医药等领域。

聚甘油脂肪酸酯中聚甘油的聚合度、脂肪酸的种类对其性能影响较大，因此对聚甘油脂肪酸酯的

结构进行鉴别十分重要，但目前未见相关文献报道。

本文采用傅里叶变换离子回旋共振质谱（FT－ICR－MS）、核磁共振氢谱（1H NMR）以及气相色

谱－质谱（GC－MS）技术［15－16］，对聚甘油脂肪酸酯的结构进行鉴定。样品溶解后进行 FT－ICR－MS
测定，根据精确分子离子数据，推测出聚甘油脂肪酸酯的基本结构以及甘油的聚合度，随后采

用 1H NMR进行验证。水解后对脂肪酸部分进行甲酯化，以正庚烷萃取，经GC－MS测定，分析脂肪

酸的组成。综合上述结果即可确定聚甘油脂肪酸酯的结构。该研究为聚合物的结构鉴定提供了一种

新的思路和方法。

1 实验部分

1. 1 仪器、试剂与样品
Bruker solariX XR 7. 0T傅里叶变换离子回旋共振串联质谱仪、Bruker Avance DPX－300超导脉冲傅

里叶变换核磁共振谱仪（美国布鲁克公司）；Agilent 6890GC/5973iMS气相色谱－质谱仪（美国安捷伦公

司）；赛多利斯TP－114电子天平（美国Sartorious公司）；氮吹仪（上海安谱科学仪器有限公司）。

甲醇（色谱纯，德国Merck公司）；氘代氯仿（CDCl3，99. 80%D，上海迈瑞尔化学技术有限公司）；

氢氧化钠、三氟化硼、正庚烷、氯化钠、无水硫酸钠（分析纯，广州化学试剂厂）；实验用水为二次蒸

馏水。

样品为白色颗粒，由某公司生产，主要可作为乳化剂、稳定剂、分散剂、增稠剂、消泡剂、品质

改良剂、油脂结晶调整剂、巧克力稠度调整剂、杀菌剂。

1. 2 样品前处理
FT－ICR－MS：称取粉碎后的样品约 0. 1 g，精密称定，置于 100 mL容量瓶中，加入甲醇，超声

溶解，定容至刻度，过0. 45 μm滤膜，待FT－ICR－MS测定。
1H NMR：称取粉碎后的样品约0. 1 g，加入0. 5 mL CDCl3溶解后，待 1H NMR测定。

GC－MS：称取粉碎后的样品约 0. 1 g，精密称定，置 50 mL锥形瓶中，加 2%氢氧化钠的甲醇溶液

2 mL，置 65 ℃水浴中加热回流 30 min，放冷，然后加 14%三氟化硼的甲醇溶液 2 mL，于水浴中加热回

流 30 min，放冷，再加正庚烷 4 mL，继续在水浴中加热回流 5 min，放冷后加饱和氯化钠溶液 10 mL，
振摇，静置使其分层。取上层液，用水洗涤 3次，每次 4 mL，经无水硫酸钠干燥后作为供试品溶液，

待GC－MS测定。

1. 3 实验条件
1. 3. 1 FT－ICR－MS测试条件 离子源为双喷 Jet Stream源（Dual Jet Stream ESI），以正、负离子模式

分别采集样品；进样流速：2. 0 μL/min；毛细管入口电压：4 500 V；毛细管出口电压：-500 V；喷雾

器压力：40 kPa；干燥气温度：200 ℃；干燥气流速：4 L/min；质荷比扫描范围m/z 100～2 000。
1. 3. 2 1H NMR测试条件 以 CDCl3为溶剂，采用 zg30脉冲序列，测定温度为 24 ℃，谱宽（SWH）
6 173 Hz，弛豫延迟时间（D1）为 1 s，采集时间（AQ）为 5. 31 s，脉冲宽度（P1）为 14 μs，样品空扫次数

（DS）为2次，样品扫描次数（NS）为8次。

1. 3. 3 GC－MS测试条件 GC条件：色谱柱：AB－INOWAX（30 m × 0. 25 mm × 0. 25 μm）弹性石英

毛细管柱；载气：He（99. 999%）；恒流，柱流速：1. 0 mL/min；分流进样，分流比：10∶1；进样量：

1. 0 μL；进样口温度：220 ℃；程序升温：柱始温100 ℃，以30 ℃/min升至220 ℃，保持10 min。
MS条件：离子源：EI源；离子源温度：230 ℃；四极杆温度：150 ℃；色谱－质谱连接口温度：

280 ℃；电子能量：70 eV；电子倍增器电压：1 500 V；溶剂延迟时间：4 min；扫描方式：全扫描

（SCAN）；扫描范围：m/z 29～550。
1. 3. 4 测定方法 取上层供试品溶液 1. 0 μL注入GC－MS进行分析，样品经气相色谱石英毛细管柱
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分离，质谱仪记录，得到GC－MS总离子流图。将各色谱峰相应的质谱图经计算机谱库检索及人工解

析确定脂肪酸的组成及化学结构，并用面积归一化法测定其相对含量。

2 结果与讨论

2. 1 FT－ICR－MS分析
2. 1. 1 正离子模式 样品溶解后经FT－ICR－MS进样测试，正离子模式采集，得到的主要峰的质谱

图见图1，质荷比计算值与实测值的相对误差如表1所示。

表1 正离子模式下质荷比计算值与实测值的相对误差
Table 1 Relative error between calculated mass-to-charge ratio and measured mass-to-charge ratio in positive ion mode

1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23

C6H12O4
C6H14O5
C9H18O6
C9H20O7
C12H24O8
C12H26O9
C15H30O10
C15H32O11
C18H36O12
C18H38O13
C24H46O5
C24H48O6
C25H48O7
C25H50O8
C27H52O7
C27H54O8
C28H54O9
C28H56O10
C30H58O9
C30H60O10
C31H60O11
C31H62O12
C33H64O11

171. 063 3
189. 073 9
245. 100 1
263. 110 7
319. 136 9
377. 147 5
393. 173 7
411. 184 2
467. 210 5
485. 221 0
437. 324 3
455. 334 9
483. 329 8
501. 340 3
511. 361 1
529. 371 6
557. 366 6
575. 377 1
585. 397 9
603. 408 4
631. 403 3
649. 413 9
659. 434 6

171. 062 9
189. 073 4
245. 099 7
263. 110 3
319. 136 5
377. 147 1
393. 173 3
411. 183 9
467. 210 2
485. 220 8
437. 324 1
455. 334 7
483. 329 6
501. 340 2
511. 360 9
529. 371 5
557. 366 5
575. 377 1
585. 397 8
603. 408 4
631. 403 3
649. 413 9
659. 434 8

-2. 34
-2. 64
-1. 63
-1. 52
-1. 25
-1. 06
-1. 02
-0. 73
-0. 64
-0. 41
-0. 46
-0. 44
-0. 41
-0. 20
-0. 39
-0. 19
-0. 18
0

-0. 17
0
0
0
0. 30

［C6H12O4+Na］+
［C6H14O5+Na］+
［C9H18O6+Na］+
［C9H20O7+Na］+
［C12H24O8+Na］+
［C12H26O9+Na］+
［C15H30O10+Na］+
［C15H32O11+Na］+
［C18H36O12+Na］+
［C18H38O13+Na］+
［C24H46O5+Na］+
［C24H48O6+Na］+
［C25H48O7+Na］+
［C25H50O8+Na］+
［C27H52O7+Na］+
［C27H54O8+Na］+
［C28H54O9+Na］+
［C28H56O10+Na］+
［C30H58O9+Na］+
［C30H60O10+Na］+
［C31H60O11+Na］+
［C31H62O12+Na］+
［C33H64O11+Na］+

No. Predictive formula
（预测分子式）

Calculated mass-to-charge ratio
（质荷比计算值，m/z）

Measured mass-to-charge ratio
（质荷比实测值，m/z）

Relative error
（相对误差，ppm） Remarks（备注）

图1 FT－ICR－MS测试得到的样品正离子质谱图
Fig. 1 The positive ion mass spectrum of the sample obtained by FT－ICR－MS
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24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34

C33H66O12
C34H66O13
C34H68O14
C36H70O13
C36H72O14C46H90O11C48H92O10C48H94O11C49H96O13C51H98O12
C51H100O13

677. 445 2
705. 440 1
723. 450 7
733. 471 4
751. 482 0
841. 638 1
851. 658 8
869. 669 4
915. 674 9
925. 695 6
943. 706 2

677. 445 3
705. 440 4
723. 450 7
733. 471 6
751. 482 3
841. 638 7
851. 659 1
869. 663 4
915. 675 6
925. 695 3
943. 700 8

0. 15
0. 43
0
0. 27
0. 40
0. 71
0. 35
-6. 90
0. 76
-0. 32
-5. 72

［C33H66O12+Na］+
［C34H66O13+Na］+
［C34H68O14+Na］+
［C36H70O13+Na］+
［C36H72O14+Na］+
［C46H90O11+Na］+
［C48H92O10+Na］+
［C48H94O11+Na］+
［C49H96O13+Na］+
［C51H98O12+Na］+
［C51H100O13+Na］+

（续表1）
No. Predictive formula

（预测分子式）
Calculated mass-to-charge ratio

（质荷比计算值，m/z）
Measured mass-to-charge ratio

（质荷比实测值，m/z）
Relative error

（相对误差，ppm） Remarks（备注）

离子峰的归属：

①序号1～10归属为聚甘油峰，归属如下：

质量数为m/z 171. 062 9的离子，可归属为二聚甘油脱水形成的环状物的加钠峰［C6H12O4+Na］+；质

量数为m/z 189. 073 4的离子，可归属为二聚甘油的加钠峰［C6H14O5+Na］+；质量数为m/z 245. 099 7的离

子，可归属为三聚甘油脱水形成的环状物的加钠峰［C9H18O6+Na］+；质量数为m/z 263. 110 3的离子，可

归属为三聚甘油的加钠峰［C9H20O7+Na］+；质量数为m/z 319. 136 5的离子，可归属为四聚甘油脱水形成

的环状物的加钠峰［C12H24O8+Na］+；质量数为 m/z 377. 147 1的离子，可归属为四聚甘油的加钠峰

［C12H26O9+Na］+；质量数为 m/z 393. 173 3的离子，可归属为五聚甘油脱水形成的环状物的加钠峰

［C15H30O10+Na］+；质量数为m/z 411. 183 9的离子，可归属为五聚甘油的加钠峰［C15H32O11+Na］+；质量数

为m/z 467. 210 2的离子，可归属为六聚甘油脱水形成的环状物的加钠峰［C18H36O12+Na］+；质量数为m/z
485. 220 8的离子，可归属为六聚甘油的加钠峰［C18H38O13+Na］+。

②序号11～28归属为聚甘油单脂肪酸酯峰，归属如下：

质量数 m/z 437. 324 1的离子，可归属为二聚甘油单硬脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰

［C24H46O5+Na］+； 质量数m/z 455. 334 7的离子，可归属为二聚甘油单硬脂酸酯的加钠峰［C24H48O6+Na］+；

质量数m/z 483. 329 6的离子，可归属为三聚甘油单棕榈酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C25H48O7+
Na］+；质量数m/z 501. 340 2的离子，可归属为三聚甘油单棕榈酸酯的加钠峰［C25H50O8+Na］+；质量数

m/z 511. 360 9的离子，可归属为三聚甘油单硬脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C27H52O7+Na］+；质量

数m/z 529. 371 5的离子，可归属为三聚甘油单硬脂酸酯的加钠峰［C27H54O8+Na］+；质量数m/z 557. 366 5
的离子，可归属为四聚甘油单棕榈酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C28H54O9+Na］+；质量数 m/z
575. 377 1的离子，可归属为四聚甘油单棕榈酸酯的加钠峰［C28H56O10+Na］+；质量数m/z 585. 397 8的离

子，可归属为四聚甘油单硬脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C30H58O9+Na］+；质量数m/z 603. 408 4的
离子，可归属为四聚甘油单硬脂酸酯的加钠峰［C30H60O10+Na］+；质量数m/z 631. 403 3的离子，可归属为

五聚甘油单棕榈酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C31H60O11+Na］+；质量数m/z 649. 413 9的离子，可归属

为五聚甘油单棕榈酸酯的加钠峰［C31H62O12+Na］+；质量数m/z 659. 434 8的离子，可归属为五聚甘油单硬

脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C33H64O11+Na］+；质量数m/z 677. 445 3的离子，可归属为五聚甘油单

硬脂酸酯的加钠峰［C33H66O12+Na］+；质量数m/z 705. 440 4的离子，可归属为六聚甘油单棕榈酸酯脱水形

成的环状物的加钠峰［C34H66O13+Na］+；质量数m/z 723. 450 7的离子，可归属为六聚甘油单棕榈酸酯的加

钠峰［C34H68O14+Na］+；质量数m/z 733. 471 6的离子，可归属为六聚甘油单硬脂酸酯脱水形成的环状物的

加钠峰［C36H70O13+Na］+；质量数 m/z 751. 482 3的离子，可归属为六聚甘油单硬脂酸酯的加钠峰

［C36H72O14+Na］+。

③序号29～34归属为聚甘油二脂肪酸酯峰，归属如下：

质量数m/z 841. 638 7的离子，可归属为四聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加钠峰［C46H90O11+Na］+；质量数

m/z 851. 659 1的离子，可归属为四聚甘油二硬脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C48H92O10+Na］+；质量

数m/z 869. 663 4的离子，可归属为四聚甘油二硬脂酸酯的加钠峰［C48H94O11+Na］+；质量数m/z 915. 675 6
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的离子，可归属为五聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加钠峰［C49H96O13+Na］+；质量数m/z 925. 695 3的离子，可

归属为五聚甘油二硬脂酸酯脱水形成的环状物的加钠峰［C51H98O12+Na］+；质量数m/z 943. 700 8的离子，

可归属为五聚甘油二硬脂酸酯的加钠峰［C51H100O13+Na］+。

2. 1. 2 负离子模式 样品溶解后经FT－ICR－MS进样测试，负离子模式采集，得到的主要峰的质谱

图见图2，质荷比计算值与实测值的相对误差如表2所示。

图2 FT－ICR－MS测试得到的样品负离子质谱图
Fig. 2 The negative ion mass spectrum of the sample obtained by FT－ICR－MS

表2 负离子模式下质荷比计算值与实测值的相对误差
Table 2 Relative error between calculated mass-to-charge ratio and measured mass-to-charge ratio in negative ion mode
No.
1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25

Predictive formula
（预测分子式）

C16H32O2
C18H36O2
C22H44O6
C24H48O6
C25H50O8
C27H54O8
C28H56O10
C30H60O10
C31H62O12
C33H66O12
C34H68O14
C36H72O14
C40H78O7
C42H82O7
C43H84O9
C45H88O9
C46H90O11
C48H94O11
C49H96O13
C51H100O13
C43H84O9
C45H88O9
C46H90O11
C48H94O11
C51H100O13

Calculated mass-to-charge ratio
（质荷比计算值，m/z）

255. 232 4
283. 263 7
403. 306 0
431. 337 3
477. 342 7
505. 374 0
551. 379 5
579. 410 8
625. 416 3
653. 447 6
699. 453 1
727. 484 4
687. 577 5
715. 608 8
761. 614 3
789. 645 6
835. 651 1
863. 682 4
909. 687 8
937. 719 1
743. 603 7
771. 635 0
817. 640 5
845. 671 8
919. 708 6

Measured mass-to-charge ratio
（质荷比实测值，m/z）

255. 233 0
283. 264 3
403. 306 6
431. 337 9
477. 343 4
505. 374 6
551. 380 1
579. 411 5
625. 416 6
653. 448 2
699. 453 4
727. 484 9
687. 578 2
715. 609 3
761. 614 1
789. 645 9
835. 650 5
863. 677 6
909. 686 8
937. 711 9
743. 604 4
771. 635 5
817. 641 4
845. 671 9
919. 705 5

Relative error
（相对误差，ppm）

2. 35
2. 12
1. 49
1. 39
1. 47
1. 19
1. 09
1. 21
0. 48
0. 92
0. 43
0. 69
1. 02
0. 70
-0. 26
0. 38
-0. 72
-5. 56
-1. 10
-7. 68
0. 94
0. 65
1. 10
0. 12
-3. 37

Remarks（备注）

［C16H32O2－H］-
［C18H36O2－H］-
［C22H44O6－H］-
［C24H48O6－H］-
［C25H50O8－H］-
［C27H54O8－H］-
［C28H56O10－H］-
［C30H60O10－H］-
［C31H62O12－H］-
［C33H66O12－H］-
［C34H68O14－H］-
［C36H72O14－H］-
［C40H78O7+OH］-
［C42H82O7+OH］-
［C43H84O9+OH］-
［C45H88O9+OH］-
［C46H90O11+OH］-
［C48H94O11+OH］-
［C49H96O13+OH］-
［C51H100O13+OH］-
［C43H84O9－H］-
［C45H88O9－H］-
［C46H90O11－H］-
［C48H94O11－H］-
［C51H100O13－H］-
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离子峰的归属：

①序号1～2归属为游离脂肪酸峰，归属如下：

质量数为 m/z 255. 233 0的离子，可归属为棕榈酸酯的减氢峰［C16H32O2－H］-；质量数为 m/z
283. 264 3的离子，可归属为硬脂酸的减氢峰［C18H36O2－H］-。

②序号3～12归属为聚甘油单脂肪酸酯峰，归属如下：

质量数m/z 403. 306 6的离子，可归属为二聚甘油单棕榈酸酯的减氢峰［C22H44O6－H］-；质量数m/z
431. 337 9的离子，可归属为二聚甘油单硬脂酸酯的减氢峰［C24H48O6－H］-；质量数m/z 477. 343 4的离

子，可归属为三聚甘油单棕榈酸酯的减氢峰［C25H50O8－H］-；质量数m/z 505. 374 6的离子，可归属为三

聚甘油单硬脂酸酯的减氢峰［C27H54O8－H］-；质量数m/z 551. 380 1的离子，可归属为四聚甘油单棕榈酸

酯的减氢峰［C28H56O10－H］-；质量数m/z 579. 411 5的离子，可归属为四聚甘油单硬脂酸酯的减氢峰

［C30H60O10－H］-；质量数 m/z 625. 416 6的离子，可归属为五聚甘油单棕榈酸酯的减氢峰［C31H62O12－
H］-；质量数m/z 653. 448 2的离子，可归属为五聚甘油单硬脂酸酯的减氢峰［C33H66O12－H］-；质量数

m/z 699. 453 4的离子，可归属为六聚甘油单棕榈酸酯的减氢峰［C34H68O14－H］-；质量数m/z 727. 484 9的
离子，可归属为六聚甘油单硬脂酸酯的减氢峰［C36H72O14－H］-。

③序号13～25归属为聚甘油二脂肪酸酯峰，归属如下：

质量数m/z 687. 578 2的离子，可归属为二聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加OH-峰［C40H78O7+OH］-；质量

数 m/z 715. 609 3的离子，可归属为二聚甘油二硬脂酸酯的加 OH-峰［C42H82O7+OH］-；质量数 m/z
761. 614 1的离子，可归属为三聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加 OH-峰［C43H84O9+OH］-；质量数 m/z
789. 645 9的离子，可归属为三聚甘油二硬脂酸酯的加OH-峰［C45H88O9+OH］-；质量数m/z 835. 650 5的
离子，可归属为四聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加OH-峰［C46H90O11+OH］-；质量数m/z 863. 677 6的离子，

可归属为四聚甘油二硬脂酸酯的加OH-峰［C48H94O11+OH］-；质量数m/z 909. 686 8的离子，可归属为五

聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的加OH-峰［C49H96O13+OH］-；质量数m/z 937. 711 9的离子，可归属为五聚甘油

二硬脂酸酯的加OH-峰［C51H100O13+OH］-；质量数m/z 743. 604 4的离子，可归属为三聚甘油棕榈酸硬脂

酸酯的减氢峰［C43H84O9－H］-；质量数m/z 771. 635 5的离子，可归属为三聚甘油二硬脂酸酯的减氢峰

［C45H88O9－H］-；质量数m/z 817. 641 4的离子，可归属为四聚甘油棕榈酸硬脂酸酯的减氢峰［C46H90O11－
H］-；质量数m/z 845. 671 9的离子，可归属为四聚甘油二硬脂酸酯的减氢峰［C48H94O11－H］-；质量数m/
z 919. 705 5的离子，可归属为五聚甘油二硬脂酸酯的减氢峰［C51H100O13－H］-。

2. 2 聚甘油脂肪酸酯的 1H NMR分析
取适量样品，以氘代氯仿溶解后，经 1H NMR测定，结果如图 3所示。聚甘油脂肪酸酯的 1H NMR

谱图具有特征性，按 n = A2/（a × 5）（a = A1/3，A1为化学位移 δ 0. 884处的积分面积，代表脂肪酸甲基

的 3个氢；A2为化学位移 δ 3. 553～4. 172处的积分面积，代表聚甘油的 2个—CH2和 1个—CH，共 5个
氢）计算，得到甘油的聚合度n约为4～5，与FT－ICR－MS结果相符。

2. 3 聚甘油脂肪酸酯中脂肪酸组成的分析
取适量样品，水解后对脂肪酸部分进行甲酯化，用正庚烷萃取后，经GC－MS测定，总离子流图

如图 4所示。经人工解析并与计算机标准图谱对照，鉴定脂肪酸的结构，采用面积归一化法计算脂肪

酸的相对含量（见表3）。

2. 4 鉴定结果
综合上述 3种测试技术对聚甘油脂肪酸酯的结构进行鉴定，结果显示该聚甘油脂肪酸酯中甘

油的聚合度为 2～6，以三聚、四聚为主，有单酯、双酯，以单酯为主，脂肪酸为棕榈酸和硬

脂酸。

3 结 论

本文采用FT－ICR－MS、1H NMR及GC－MS技术，对聚甘油脂肪酸酯的结构进行鉴定，确定了甘

油的聚合度、脂肪酸的组成以及酯的类型，为聚合物的结构鉴定提供了一种新的思路和方法。
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