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摘要   本文给出了描述环芳类化合物分子轨道通过空间相互作用的模型, 
进一步采用离散变分X~α自洽场方法研究它们的电子结构, 并计算三类环芳有机分子轨道的通过空间相互作用, 
计算结果表明环芳类有机分子的通过空间相互作用的大小随分子中苯环, 乙炔、乙烯间距离的增大而衰减, 
本文的结果与定性分析是一致的。 
关键词   电子结构   分子轨道理论   芳香族化合物   自洽场   空间化学   环状化合物   离散变量法    

分类号 O641   

Theoretical study on the through-space interactions in cycloiphances 

LIU HANXING

 

Abstract  Model systems for the description of the through-space interactions in cyclophanes are introduced in the 
present study. Furthermore the electronic struture of the model systems are studied by means of the DV-X~α method. 
The one-electron energy levels of the model systems are used to calculate the magnitude of the through-space interactions 
in cyclophanes. The results show the through-space interactions decrese with the incresing of the distance of the 
interdeck. 
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