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L-薄荷酮分子印迹体系的计算模拟及聚合物的制备 
 

张文成，洪礼乐，任少伟，董秀丽，李兵 

（合肥工业大学，农产品生物化工教育部工程研究中心，安徽合肥 230009） 

摘要：以 L-薄荷酮为模板分子，通过 Hyperchem8.0 计算模拟，从 4 种单体：对乙烯基苯甲酸(VBA)、 甲基丙烯酸(MAA)、丙

烯酰胺(AM)、丙烯酸(AA)中优化出功能单体，制备出 L-薄荷酮分子印迹聚合物。通过红外光谱分析、场发射扫描电镜、静态吸附实

验、Scatchard 分析及等温吸附模型分析对聚合物的外貌形态、吸附性能及印记效果进行了表征。结果表明，L-薄荷酮与 -甲基丙烯

酸所形成复合物的作用力最强，由红外光谱研究发现，L-薄荷酮与 甲基丙烯酸之间存在氢键，与分子模拟的结果一致。与非印迹聚

合物相比，印迹聚合物对模板分子有较强的吸附作用，最大表观吸附量是 47.84 µmol/g，且在研究浓度范围内印迹聚合物对印迹分子

只存在一种结合位点，符合Langmuir 等温吸附模型。 
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Abstract: A molecular simulation method was presented for molecularly imprinted polymerization system using L-Menthone as template 

and 4-Vinylbenzoic acid (VBA), methacrylic acid (MAA) , acrylamide (AM), and acrylic acid (AA) as functional monomers. The optimal 

geometry configuration, energy, reaction ratio and binding energy of the pre-polymerization systems were simulated by a semi-empirical method 

(PM3) and Amber MM methods with Hyperchem 8.0 software. The monomer which provided the largest binding energy was then chosen for 

the synthesis of molecularly imprinted polymers (MIPs). The results showed that MAA gave stronger bonding interaction with L-Menthone than 

other monomer molecules. The resultant MIPs were characterized by field emission scanning electron microscope (FESEM), FT-IR analysis, 

static adsorption test, Scatchard analysis and adsorption model evaluation. FT-IR analysis demonstrated that the hydrogen bonding interaction 

was the main force between L-Menthone and MAA，which was conformed to the simulation results. The static adsorptive experiment indicated 

that the adsorption amount of MIPs to L-Menthone was stronger than non-molecularly imprinted polymers (NMIPs). Scatchard analysis and 

adsorption isotherms model evaluation indicated that there was only one kind of recognition site in L-Menthone-MIPs with the max adsorption 

capacity (Qmax) of 47.84 µmol/g, and adsorption process of MIPs was in accord with Langmuir adsorption model.  

Key words: L-Menthone; molecularly imprinted polymers; adsorption model 

 

分子印迹聚合物（Molecular imprinted polymers, 

MIPs）是一种通过分子印迹技术合成的可特异性识别

目标分子，具有特定的功能性识别位点的高分子聚合

物 [1~2]。由于其选择性好、制备简单且使用寿命长，

在固相萃取[3~4]、化学仿生传感器[5]、模拟酶催化[6~7]、

离[8]及膜分食品检测[9]等领域日益显示出良好的应用 
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前景。单体的选择是 MIPs 制备过程中的重要环节，

影响着 MIPs 分子识别性能的优劣[10]。但多种因素的

影响使印迹体系的筛选困难，实验可预见性差，且缺

乏理论指导。近年来，随着量子化学的发展，分子动

力学模拟方法被尝试用于 MIPs 的合成研究中[11]。以

计算机模拟取代部分常规实验，减少了不必要的浪

费，提高了 MIPs 的制备效率，并为印迹体系的优化

提供了理论指导[12]。 

L-薄荷酮是GB2760-96规定为允许使用的食用香

料，具有淡的椒样薄荷香气，主要用以配制薄荷型香

精，且是良好的凉味剂，研究表明，只有具备这种立



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2014, Vol.30, No.2 

141 

体构型的薄荷酮及其衍生物，其凉味才纯正，否则，

就带有杂味[13]。目前，L-薄荷酮的生产方法主要是采

用氧化法，以 L-薄荷醇为原料，经氧化反应而得，该

法消耗溶剂多，易造成环境污染，且副产物多，产物

难以分离。而天然高纯度 L-薄荷酮主要通过减压蒸馏

法获得，该方法对设备要求高，生产工艺复杂能耗大
[14]。因此，一种简便宜行从薄荷油等精油中提取出高

纯度的 L-薄荷酮的方法，对科研及化工的发展具有重

要的意义。 

本文以 L-薄荷酮为模板分子，选择不同的功能单

体预组装了分子印迹聚合物体系。采用量子化学中的

PM3 半经验算法计算了印迹分子和功能单体所形成

的复合物的结合能，以此表征二者之间相互作用的强

弱并指导单体的选择。在最佳模拟条件下，合成了 L-

薄荷酮的印迹聚合物，利用扫描电镜、Scatchard分析

及等温吸附模型对 MIPs 的表面形态及吸附性能进行

了研究。本文方法为分子印迹体系的筛选及性能预测

提供了有效的参考，为获得 L-薄荷酮提供了另一种思

路。 

1  材料与方法 

1.1  试剂与仪器 

L-薄荷酮（99%，Alfa Aesar），天津，化学品有

限公司；二甲基丙烯酸乙二醇酯（EGDMA, Alfa 

Aesar）（天津）化学品有限公司；-甲基丙烯酸（MAA，

分析纯），阿拉丁；偶氮二异丁腈（AIBN，化学纯），

上海试四赫维化工有限公司；其余试剂均为分析纯，

供于国药集团。 

ZD-8 气浴恒温摇床器，江苏金坛市金城国胜实验

仪器厂；Sigma 3K15 多管架自动平衡离心机，博劢行

仪器有限公司；DZF-6020真空干燥箱，上海一恒科学

仪器有限公司；傅里叶变换红外光谱，美国 Thermo 

Scientific Instrument公司；SU8020 场发射扫描电子显

微镜，日本日立；GC-MS Clarus600，美国PerkinElmer

公司。 

1.2  分子模拟 

运用 Hyperchem8.0 软件研究了 L-薄荷酮与各功

能单体之间的相互作用，优化各复合物的稳定构型，

并计算结合能。首先采用分子力学 Amber MM 算法对

模板-单体复合物进行几何优化，再采用 PM3 算法对

构象进行进一步优化，并进行了结合能的计算。以⊿

Ebinding最小值为最稳定的相互作用。分子之间的作用 

 

力包括范德华力和氢键力，相互作用能⊿Ebinding 用下

式计算： 

)( tbinding etemplamonomercomplex EEEE   

注：E 为各组分优化后的单点能。 

1.3  MIPs 的合成 

称取 0.1 mmol 的 L-薄荷酮(LM，模板分子)溶于

10 mL的乙腈溶剂中，加入定量的功能单体，超声 10 

min 后于低温 4 ℃下，预聚合 6 h，使模板分子与单体

充分作用，然后加入交联剂 EGDMA和与模板分子等

摩尔量的引发剂 AIBN 0.1 mmol，充分混合溶解后，

向混合液中通入氮气 15 min 以除去其中溶解的氧气，

密封后置于恒温气浴摇床中，于 55 ℃下，200 r/min，

热聚合24 h。聚合物取出冷却至室温，以8000 r/min 离

心分离 10 min 后获得 MIPs。然后将 MIPs 放入到锥

形瓶中，加用一定量的甲醇/乙酸(V/V＝9:1)溶液，放

入恒温摇床中，转速 180 r/min，振荡 8 h 取出，离心

分离后再加入甲醇/乙酸（V/V＝9:1）溶液，连续几次，

每次离心分离后，取上层清液用 GC-MS 检测是否有

印迹分子，直至洗脱液中检测不到 LM后，再用甲醇

洗去过量的乙酸，于真空干燥烘箱中 40 ℃干燥，将

所得的 MIPs 装入聚乙烯管中备用。同时按同样方法

不加模板分子制备空白聚合物微球(NMIPs)。 

1.4  分子印迹聚合物的表面形态的研究和红

外光谱分析 

用扫描电镜测定了微球的表面形态、大小，用傅

立叶变换红外光谱仪测定 L-薄荷酮、被洗脱完毕后印

迹微球及非印迹微球的红外光谱，研究聚合物是否存

在与模板分子相互匹配的官能团以及模板分子与功能

单体之间是否存在氢键。 

1.5  L-薄荷酮分子印迹聚合物的平衡吸附实

验 

采用静态吸附法，测定印迹聚合物的吸附性能。

分别取 50 mg MIPs 和 NMIPs 加入锥形瓶中，再分别

加入 10 mL不同浓度（0~2.5 mmol/L）的 L-薄荷酮正

己烷溶液，于转速为 150 r/min 的恒温气浴摇床中

25 ℃振荡 24 h，5000 r/min 离心 10 min，精密移取上

清液 1 mL，用正己烷定容至 10 mL，用 GC-MS测定

平衡吸附液中 LM 的浓度，根据吸附前后溶液中 LM

的浓度变化，计算单位质量聚合物对底物(LM) 的结 
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合量 Q，平行测定三次取平均值，并作Scatchard 图。 

m

VCC
Q

freeinitial 


)(
 

注：Q 是 L-薄荷酮的平衡吸附量，μmol/g；Cinitial-吸附前

溶液中 LM 的浓度，mmol/L；Cfree-吸附后 LM 在溶液中的平衡

浓度，mmol/L；V-溶液的体积，mL；m-聚合物的质量，mg。 

1.6  Scatchard 分析及等温吸附模型 

为了评价 MIPs 的识别特性，实验采用 Scatchard

曲线对吸附等温线数据进行分析。其公式为： 

DD K

Q

K

Q

C

Q max

free

  

其中，Q 及 Cfree 为 L-薄荷酮的平衡吸附量及平衡浓度，

Qmax 为 L-薄荷酮的最大表观吸附量，μmol/g；KD-结合位点的

平衡解离常数， 。 

以 Q/Cfree对 Q 作图，即可得到 Scatchard 曲线。

根据所作图形，可以根据分析出KD 及 Qmax。 

利用印迹聚合物对模板分子的吸附等温线 

Langmuir、Freundlich 及 Langmuir-Freundlich 模型进

行拟合以获得它们之间的结合能及结合位点类型等信

息是目前研究 MIPs 吸附性能的一个方法。 

其等温吸附方程分别为： 

free

free

CK

CKQ
Q






1

max  

mCaQ   

m

m

Ca

CaQ
Q






1

max  

注：Q 及 Cfree 为 L-薄荷酮的平衡吸附量及平衡浓度；K

为吸附作用的平衡常数，也成为吸附系数，K 的大小代表了吸

附能力的强弱；a 同样为平衡吸附常数；m 为反映吸附剂表面

能量不均匀性的系数，0<m<1；Qmax、K、a、m可以通过数据

分析软件对吸附平衡数据非线性拟合确定。 

2  结果与讨论 

2.1  计算机模拟 

2.1.1  模板和功能单体的分子模拟 

采用 Hyperchem8.0 软件模拟得到的模板分子 L-

薄荷酮以及功能单体丙烯酸（Acrylic acid, AA）、丙烯

酰胺（AM）、甲基丙烯酸（MAA）和对乙烯苯甲酸

（VBA）的分子结构及其电荷分布图（图 1），为了方

便起见，只在图中标注了可能会发生非共价作用基团

的原子的电荷分布。 

由图 1 知，LM 的羰基 O 原子电荷数为-0.314，

理论上讲，电负性较强的原子易于和 H原子发生作用

形成氢键。功能单体 AA、MAA、VBA均含有一个羧

基基团，但羧基 H原子的电荷数大小不同，AA、MAA

和 VBA的电荷数分别为 0.226、0.227 和0.228。由于

苯环的离域大 π键电子云分布作用，且羰基 O 与苯环

形成共轭，使得 VBA 中羰基 O 的电负性比 MAA 及

AA 大，羧基 H 的电荷数较大。AM 含有一个氨基，

氨基 H的电荷为 0.06 和 0.043，与其它 3 种功能单体

相比，酸性最弱。模板-单体复合物之间作用力的强弱

除与功能基团的电荷分布有关外，还与化合物的空间

结构及功能基团所处的空间位阻的大小有关。空间位

阻大的功能基团，较难形成稳定结构的复合物。 

 

图 1 模板分子及各单体的最低能量构象及可能的结合位点的

电荷分布 

Fig.1 Net-charge distribution of template (A) and monomers 

AA (B), AM(C), MAA (D), VBA(E). 

Note: Data in the figure refer to the net charge on each atom. 

O, N, C, and H are represented in red, blue, cyan and white, 

respectively. 

2.1.2  模板和功能单体之间作用力的分子模拟 

 
图 2 不同单体与 L-薄荷酮形成的复合物最优几何构象 

Fig.2 Optimized geometries of the complexes formed between 

LM and function monomers 

Note: (A) LM-AA; (B) LM-MAA; (C) LM-VBA. The 

presence of hydrogen bond is indicated by the dashed lines. O, C 

and H are represented in red, cyan, and white, respectively. 

通过图 1 的电荷分布可以看出，理论上，LM 均

可与各单体发生氢键作用。利用1.2节所述方法对 LM

与各功能单体之间形成的复合物的构型进行模拟并计

算其结合能。结合能为负值的最低能量的复合物的构

型如图 2 所示，其中，LM与 AM 较难形成结合能为

负值的复合物，原因可能是因为丙烯酰胺中胺基 H的
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电子云密度较小，吸电子效率低，不能与模板分子产

生氢键作用。在图 2 所示的复合物结构中，LM-AA、

LM-MAA 和 LM-VBA 的⊿Ebinding 分别为-4.4181、

-4.4850和-4.4498 kcal/mol。原因是因为甲基丙烯酸的

van der Waals 体积较小，相比之下，其空间位阻小，

从而和 L-薄荷酮的结合力较大。丙烯酸虽然空间位阻

小，但是其羧基 H的电荷数较小，电子云密度不及甲

基丙烯酸，与 L-薄荷酮的结合力较小。而对乙烯基苯

甲酸虽然羧基 H的吸电子作用较强，但是它的空间位

阻最大，较难靠近 L-薄荷酮，结合力也比较小。因此，

选择-甲基丙烯酸为功能单体。 

2.1.3  功能单体用量对 MIPs 印迹因子的影响 

 

图 3 功能单体的用量对印迹因子及 MIPs 吸附量的影响 

Fig.3 Effect of different concentrations of functional monomer 

on imprinting factor and binding amount of MIPs 

功能单体的用量对 MIPs 特异性结合能力具有很

大的影响，本实验在固定模板分子及交联剂用量的情

况下，改变功能单体与模板分子的比例，以印迹因子

及Ps 的吸附量为指标来考察不同用量的功能单体

所合成的聚合物对模板分子的特异吸附性能，其中

sNMIP

MIPs

Q

Q


。 

在印迹聚合的反应体系中，固定模板分子为 0.1 

mmol，交联剂为 1 mmol，分别加入与模板分子摩尔

比为 1:1、2:1、3:1、4:1、6:1 的功能单体 MAA，制备

聚合物。由图 3 可以看出，在不同比例下，MIPs 在

1.0 mmol/L的L-薄荷酮正己烷溶液中对模板分子的吸

附量都高于 NMIPs，表现出较好的吸附性能，在功能

单体与模板分子比例为 1:2 时，印迹因子最大且 MIPs

的吸附量也是最大，随着 MAA 量的增加，印迹因子

逐渐降低。分析原因，在 n(MAA):n(LM)=1:1 时，由

于功能单体较少，未能将所有的模板分子都有效印迹，

印迹聚合物形成的结合位点密度较低；随着功能单体

摩尔量的增加，模板分子与功能单体之间可以充分地

进行相互作用，形成的结合位点数增加，与 L-薄荷酮

结构相匹配的孔穴就增多，MIPs 的吸附量也随之增

加；但功能单体用量过高时，由于印迹聚合物中非组

装的功能基团的增加，过量的功能单体引起本身的缔

合，使得非选择性的结合位点增多，导致 MIPs 选择

性结合位点数降低，NMIPs 的非特异性结合量增加，

印迹因子逐渐减小。因此，选择模板分子与功能单

体的比例为 1:2。 

2.2  交联剂用量对 MIPs 吸附性能的影响 

在制备印迹聚合物中，通常添加过量的交联剂，

使形成的聚合物骨架有足够的强度，便以在洗脱模板

后形成的识别位点能可逆结合模板分子。由 2.1 实验

结果可知，L-薄荷酮与-甲基丙烯酸的比例确定为

1:2。在印迹聚合的反应体系中，改变交联剂的添加量，

分别加入与模板分子摩尔比为 2:1、4:1、6:1、8:1、10:1

的交联剂 EGDMA，制备分子印迹印聚合物。从表 1

可知，随着交联剂用量的增加，MIPs 在 1.0 mmol/L

的 L-薄荷酮正己烷溶液中对模板分子的吸附量逐渐

增加，在交联剂与模板分子比例是 6:1 时，吸附量达

36.2 μmol/g，继续增加交联剂，吸附量并没有显著的

增加，且在比例为 10:1 时，吸附量有所减小。分析原

因，是因为在交联剂量用量不足时，聚合物中产生的

印迹孔穴不能均一稳定，就不能达到对目标分子的识

别性结合；而当交联剂 EGDMA的用量过多时会导致

凝胶的形成，造成模板分子不能完全洗脱或不能形成

与模板分子相匹配的空穴。考虑实验结果和成本，故

选择交联剂用量为模板分子的 6 倍，即模板分子:功能

单体:交联剂=1:2:6。 

表 1 交联剂用量对 MIPs 吸附性能的影响 

Table 1 Effect of different concentrations of cross-linker on 

binding amount of MIPs 

MIPs EGDMA/LM（摩尔比） Q/(μmol/g) 

MIPs1 2:1 19.01±0.36 

MIPs2 4:1 27.31±0.41 

MIPs3 6:1 36.23±0.45 

MIPs4 8:1 36.47±0.53 

MIPs5 10:1 36.29±0.51 

2.3  分子印迹聚合物的表征 

2.3.1  分子印迹聚合物的红外表征 

通过红外光谱测定，我们可以看到模板分子与功

能单体之间发生作用的官能团。对比 L-薄荷酮的标准

图谱，发现 L-Menthone 图谱中，1809 cm-1 及

2980~2950 cm-1 是 L-薄荷酮的特征吸收峰，其中，1809 

cm-1 是-C=O 的伸缩振动强吸收峰，而 2980~2950 cm-1

是饱和 C-H 的反对称伸缩振动强吸收峰。在 NMIPs
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曲线中，3597 cm-1 处为-OH的宽吸收带伸缩振动峰。

1812 cm-1 处的强吸收伸缩振动峰为 MAA和 EGDMA

聚合物中的-C=O的峰。同理在MIPs曲线中，3952 cm-1

处为聚合物中羧基的-OH的吸收峰，1739 cm-1 处的强

吸收峰为印迹聚合物中的-C=O 峰。 

将 NIMPs 与 MIPs 的曲线相比，NMIPs 图谱中

-OH基团的吸收由 3597 cm-1 迁移至低波数 3592 cm-1，

发生红移。而将 L-Menthone 的曲线与 MIPs比较，可

以发现，L-Menthone 图谱中-C=O 的吸收峰由 1809 

cm-1 迁移至 MIPs中的 1739 cm-1 处，很明显的发生红

移，证明了在 MIPs 中，L-Menthone 确实与 MAA及

EGDMA发生了氢键作用。 

综上所述，MIPs 中的 L-薄荷酮与甲基丙烯酸发

生了氢键作用，结果与模拟结果一致。 

 
图 4 NMIPs、L-薄荷酮和 MIPs 的红外图谱 

Fig.4 IR of NMIPs, L-Menthone and MIPs 

2.3.2  分子印迹聚合物的场发射扫描电镜

（FESEM）表征 

   

 
图 5 聚合物场发射电镜扫描图 

Fig.5 FESEM images of MIPs and NMIPs 

采用 FESEM 对 MIPs 的表面形态进行表征，结果

见图 5，由图（A）可知，聚合物微粒呈较为规则的微

球形状。选取其中一颗粒，放大至 500 nm 后见图（B），

可见微球表面结构疏松，比表面积大，形成了特异性

的结合位点。再看图（C），非印迹聚合物微球的表面

光滑且不含交错的纹理结构，这也说明制备的印迹聚

合物是一种多孔的交联聚合物，由于模板分子的加入

在洗脱后形成了多孔结构，这些结构为溶质的扩散提

供了相匹配的场所和通道。 

2.4  LM-MAA 分子印迹聚合物的形成机制及

作用机理 

通过计算模拟及红外光谱分析，可以知道：L-薄

荷酮与α-甲基丙烯酸通过氢键作用，形成预组装系统，

经过交联剂的处理后，其印迹结构被固定住，洗脱模

板分子后，形成与模板分子大小和形状相匹配的孔穴，

其印迹过程如图 6 所示。 

 
图 6 L-薄荷酮的分子印迹过程示意图 

Fig.6 Schematic representation of the process for 

imprinting LM 

2.5  MIPs 对模板分子的等温吸附线 

2.5.1  MIPs 的等温吸附性能及 Scatchard 分析 

采用静态吸附法，测定了印迹聚合物对 LM

的结合等温线。NIMPs 与 MIPs 的吸附试验结果

如图 7 所示。比较两曲线可知，LM 在 0~2.5 

mmol/L 的浓度范围内，MIPs 的吸附量随着溶液浓

度的增大而增加，而 NMIPs 的吸附量却趋于饱和，

MIPs 对模板分子的吸附量显著大于NMIPs的吸附量，

具有较高的选择性。表明印迹聚合物对 L-薄荷酮确实

具有印迹能力，L-薄荷酮可通过氢键和空间匹配达到

吸附，而对于 NMIPs，虽然 L-薄荷酮也能与聚合物上

的-OH形成氢键，但由于位置关系，不具有作用位点

的匹配性。这种空间空穴的选择性吸附使得两种聚合

物的吸附量存在差值。再看 MIPs 曲线，吸附开始时

印迹分子主要与浅层较易接近的结合点作用，由于其

表面存在较多的结合点，结合位点未饱和，因此吸附

速度较快；当浅层结合点被饱和后，印迹分子要传递

到分子 MIPs 内部与内层结合点作用，且已吸附在浅

层的印迹分子会造成传质过程的空间阻力的增加，因

此吸附速度明显减慢，在1.5 mmol/L浓度后，聚合物
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的特异性位点逐渐饱和，吸附量的增加已不明显，此

时可以认为吸附基本达到平衡。 

 

 
图 7 MIPs 和 NMIPs 的等温吸附曲线及 MIPs 的 Scatchard分析 

Fig.7 Adsorption isothermals of MIPs and NMIPs，and the 

binding of L-Menthone to MIPs 

以 Q/Cfree 对 Q 作图，得到 Scatchard 图。由

图可见，Q/Cfree 对 Q 呈线性关系，表明在研究浓

度范围内印迹聚合物对印迹分子存在等价的结

合位点，这是分子印迹聚合物的吸附特征，证明

MIPs 中确实存在分子印迹效果，对 L-薄荷酮存

在均匀的亲和力。从图中的直线的斜率和截距可

求得，MIPs 对 L-薄荷酮的平衡离解常数常数

KD=0.2861 µmol/mL，最大表观吸附量 Qmax=47.84 

µmol/g。 

2.5.2  吸附等温方程 

根据 Langmuir、Freundlich 及 Langmuir-Freundlich

等温线方程的公式，对实验所得数据进行拟合，其结

果如图 8 所示。由图 8 可见，Langmuir 模型及

Langmuir-Freundlich模型的相关系数为 0.99 以上，拟

合效果较好。其中，拟合后的各等温线方程参数如表

2 所示，其中，在 LF 方程中，m 是指聚合物的结构不

均匀性指数，且 K0=a1/m。理论上，0<m<1，当 m 趋

向于 1 时，LF 模型即等价于 Langmuir 模型，当溶液

浓度较低时，LF模型即是 Freundlich 模型。从表 2 可

知，在 LF吸附模型中，参数m=1.16>1，表明吸附较

难进行。由此可见，Langmuir 等温线是更符合本实验

的吸附模型，其最大表观吸附量Qmax=47.333 mol/g，

与 Sc atchard 分析结果较为一致。说明，L-薄荷酮

分子印迹聚合物对模板分子 L-薄荷酮具有均一等价

的结合位点，吸附分子间无作用或只有很弱的作用力，

且吸附过程为单层吸附。结合 MIPs的电镜图，可见，

分子印迹聚合物呈均匀大小的微球型颗粒，粒径小，

表面疏松，比表面积较大，存在与模板分子相匹配的

空穴，能与目标分子之间形成氢键，从而达到对 L-

薄荷酮的特异性吸附。 

 

图 8 L-薄荷酮分子印迹聚合物的吸附模型分析 

Fig.8 Plots of the adsorption isotherms for LM-imprinted 

polymers in equilibrium experiments 

注：Langmuir（点线），Freundlich（虚线），LF（实线）。 

表 2 各吸附等温线参数 

Table 2 Fitting parameters for the fits to the experimental adsorption isotherms of L-Menthone in MIPs 

吸附模型 方程 参数 

Langmuir 
CK

CKQ
Q






1

max  
Qmax/(mol/g) K/mmol-1 

47.33 3.67 

Freundlich mCaQ   
a/mmol-1 M 

35.40 0.27 

LF 
m

m

Ca

CaQ
Q






1

max  
Qmax/(mol/g) a/mmol-1 m K0/mmol-1 

45.23 4.87 1.16 3.93 

3  结论 

以 L-薄荷酮为模板分子，以 AA，AM，MAA及

VBA为功能单体预构建了分子印迹聚合物体系。采用

计算机模拟考察了单体与模板分子之间的结合能，以

此作为筛选单体的依据。计算结果表明，MAA 与 L-
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薄荷酮可以形成稳定的氢键复合物。以计算结果为辅

助，结合实验，选择模板分子与功能单体及交联剂的

比例为 1:2:6，采用沉淀法合成 MIPs。对具有良好识

别性能的 MIPs的吸附等温线进行Scatchard和等温吸

附模型分析，结果表明，MIPs对目标分子的吸附为单

层吸附且表面存在均一等价的选择性吸附位点，最大

表观吸附量为 47.84 µmol/g，且符合 Langmuir 等温

吸附模型。上述结果证明分子计算模拟技术在分子印

迹聚合物的设计和合成中具有良好的应用前景，且本

文研究结果或为 L-薄荷酮的分离纯化提供一种新的

思路方法。 
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