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吡啶酮系偶氮类化合物可见吸收光谱的预测 

刘军娜; 陈志荣; 袁慎峰 

浙江大学化学工程系, 杭州 310027 

摘要： 

利用密度泛函的B3LYP方法, 在6-311G*基组水平对吡啶酮系偶氮类化合物进行构型优化, 并进行了自然键轨道

(NBO)分析, 然后用TDDFT方法和ZINDO/S方法分别计算了它们的可见吸收光谱, 结果均与实验值十分吻合. 通过

对比发现, 对于最高吸收波长的计算, ZINDO/S能以较快的速度得到较好的结果. 在用ZINDO/S计算的过程中, 回
归分析发现π-π重叠加权因子(OWFπ­π)与染料分子吡啶环上两个羰基氧原子平均电荷ZO有较好的线性关系: 

OWFπ­π＝0.11425－1.04178ZO, 这一关系不仅可从量子化学的角度进行解释, 而且可用于同类染料可见吸收光谱

的预测. 分子轨道的研究表明, 这些化合物的最高可见吸收波长主要对应着共轭体系中给电子体到受电子体的电子

跃迁. 
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