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摘要  采用量子化学半经验方法AM1对6种香豆素类染料的荧光光谱进行了理论研究。对各化合物优化后的构型

作了振动分析，均未出现虚频率。在此基础上，采用单激发组态相互作用方法(CIS)计算荧光光谱，所有计算结
果与实验值基本吻合。  
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