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摘要： 

采用密度泛函理论(DFT)-B3LYP/6-31G(d)方法对9,9'-螺双芴低聚物[(SBF)n(n=1-4)]体系进行全优化, 得到各分

子的最高占据轨道(HOMO)和最低空轨道(LUMO)能量及HOMO-LUMO能隙, 结果表明各分子整体表现出很好的共轭

性质. 并在分子的阳离子和阴离子状态的优化结构基础上, 计算得到电离能(IP)、电子亲和势(EA)、空穴抽取能

(HEP)、电子抽取能(EEP)和重组能(λ)等相关能量. 利用单激发组态相互作用(CIS)/3-21G方法优化得到9,9'-螺双

芴单体的S1激发态的几何构型. 用含时密度泛函理论(TD-DFT)方法计算得到了分子吸收光谱和荧光光谱的相关数

据. 随着聚合长度的增加, 能隙变窄, 空穴注入和电子转移的能力都相应提高, 吸收光所需能量减小, 吸收强度(f)增
大, 光谱红移. 采用线性外推法, 利用低聚物分子的各种性质与聚合度n之间的关系, 得到高聚物的相应性质. 为考察

9位螺芴化的影响, 将(SBF)n的相关性质与母体芴的低聚物[(FL)n(n=1-4)]进行比较, 由两者的计算结果对比显示, 
在芴的9位螺芴化可以提高电子和空穴的传输能力, 并同时保留芴优良的发光性质. 
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