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混合量子-经典动力学方法研究反胶团水池中I2分子的振动频率位移 
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摘要： 

结合Monte Carlo模拟技术, 提出了一种反胶团溶液的快速数学建模新方法. 利用量子-经典动力学模拟方法, 考察了

I2分子受限于两个不同尺寸的反胶团水池中振动频率的诱导位移及谱分布. 结果表明, 相比于体相水, 受限于反胶团

水池中I2分子的诱导位移表现为蓝移, 且蓝移大小随水池尺寸变化不大. 通过对I2分子与周围环境相互作用的分解

分析, 得到了水池水、表面活性剂以及有机溶剂分子对I2分子振动频率诱导位移的瞬态贡献, 揭示了I2分子振动弛

豫的微观作用机制. 此外, 对于受限水池中水分子的诱导贡献及空间分布的研究表明, I2分子振动频率位移的诱导贡

献主要来自于第一溶剂层, 它是由4个水分子蓝移贡献和2个水分子红移贡献组成. 
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