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电子转移溶剂重组能计算的自洽反应场新方法 

马建毅; 李娟琴; 何荣幸; 傅克祥; 李象远 

四川大学化工学院, 成都 610065； 四川大学物理学院, 成都 610065 

摘要： 

基于非平衡溶剂化理论, 推导了用于非平衡溶剂化能数值计算的类导体屏蔽模型(COSMO)的相关公式. 在此基础上, 
修改了HONDO99中COSMO模块, 并用以估算了[(CH2)2C]+—(CH2)n—C(CH2)2(n＝1～13)体系中的电子转移

溶剂重组能. 结果表明, 溶剂重组能值与电子转移距离的倒数有很好的线性关系. 根据溶剂重组能数值解结果, 用新

的双球模型给出了合理的给受体球半径. 
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