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亚甲基富勒烯衍生物[6,6]-苯基-C61丁酸甲酯的密度泛函研究 

张材荣 陈宏善 陈玉红 魏智强 蒲忠胜 

兰州理工大学理学院应用物理系, 兰州 730050; 西北师范大学物理与电子工程学院, 兰州 730070 

摘要： 

运用密度泛函理论和含时密度泛函理论研究了亚甲基富勒烯衍生物[6,6]-苯基-C61丁酸甲酯(PCBM)的几种物理化

学性质, 包括几何结构、电子结构、电荷布居与成键, 以及IR、Raman和电子吸收光谱. 自然键轨道方法的结果表

明, 大约有0.11个电子通过成键由分子的一部分苯基和丁酸甲酯基团(电子给体)转移到富勒烯笼(电子受体). 最强的

IR和Raman谱峰来自于不同的振动模式, 分别位于1773和1492 cm-1处. 计算的各向同性极化率、极化率各向异性

不变量以及超极化率分别是577.7、96.9、-22.8 a.u.. 基于含时密度泛函理论计算并分析了PCBM的电子吸收谱, 
在349 nm处的吸收峰与实验结果符合很好. 
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