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摘要： 

运用TDDFT、ZINDO、INDO/S三种量子化学理论方法,对卟吩的单线垂直激发态进行了理论计算与归属研究.研究

发现,对于卟吩类大分子而言, ZINDO和INDO/S方法对研究Q带和B带等特征的低能量激发态具有足够的精度,且对

高能带也能给出定性的解释,可以用于更大的生物发色团分子的垂直激发态的理论研究. 
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