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摘要  核磁共振的谱峰归属对分子结构的确定至关重要，用理论计算方法预测化学位移对谱峰的正确归属是极其

有帮助的. 我们用量子化学的方法预测了乙酰水杨酸及其衍生物分子上碳原子的化学位移，并通过比较计算值和

实验值得到不同理论计算方法的误差范围. 用HF和DFT理论计算芳环碳的化学位移时，CSGT方法比GIAO方法更

为准确. 与其它方法相比，B3PW91//CSGT 在6-311G(d，p)基组下得到的芳环碳的化学位移最接近实验值. 
采用B3LYP//GIAO计算时， 使用不同的基组 6-31G(d，p)和6-311++G(3df，3pd)得到的化学位移计算值

只有δ 0.01~2.04的差异. MP2方法非常耗时，且对于计算精度的改善并不显著; 并且，由于电子相关性的影

响，碳原子周围的电子环境对化学位移计算的准确性影响很大. 与实验值比较，HF方法由于忽略电子相关效应所

以表现较差. 另外，碳链的增长对计算准确性也存在一定影响.  
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