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摘要  梓醇是一种具有特殊药理活性的环烯醚萜苷类化合物。采用密度泛函(DFT)B3LYP/6-311G**方法对梓醇
分子的几何构型进行全优化，得到其几何构型参数，进一步计算得到梓醇的红外振动光谱，振动频率校正因子为

0.96。对计算得到的振动频率进行归属和解析并与实验测定得到的梓醇IR光谱特征峰比较，发现理论计算出的IR
光谱与实验测定IR特征峰位具有很好的一致性，说明所采用的DFT方法能够用于梓醇分子几何构型的优化，预测

难以得到标准对照品的环烯醚萜苷类化合物的IR光谱数据。  
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