
引用信息：  DENG Chun-Mei, NIU Ying-Li, PENG Qian, SHUAI Zhi-Gang. Acta Phys. -Chim. 
Sin., 0, (): 0-0  [邓春梅, 牛英利, 彭谦, 帅志刚. 物理化学学报, 0, (): 0-0]

本期目录 | 在线预览 | 过刊浏览 | 高级检索                                                            [打印本页]   [关闭] 

研究论文 扩展功能 

本文信息

PDF(1305KB)

服务与反馈

把本文推荐给朋友   

加入我的书架 

加入引用管理器 

引用本文 

Email Alert 

文章反馈 

浏览反馈信息 

本文关键词相关文章

密度泛函理论

硅杂环戊二烯

振动关联函数

光吸收

光发射

本文作者相关文章

邓春梅

牛英利

彭谦

帅志刚

14族杂环戊二烯分子(硅、锗、锡)的电子结构与光谱性质 

邓春梅, 牛英利, 彭谦, 帅志刚 

中国科学院化学研究所, 北京分子科学国家实验室, 有机固体院重点实验室, 北京 100190; 清华大学化学系, 北京 

100084

摘要： 

14族杂原子取代的杂环戊二烯分子具有独特的光谱性质, 成为发光材料的明星分子. 为了更深层次地理解硅、锗、

锡杂环戊二烯分子的光谱性质, 本文从理论上计算了它们的电子结构及其吸收和发射光谱. 分别采用密度泛函理论

(DFT)和含时密度泛函理论(TD-DFT), 优化了硅、锗、锡杂环戊二烯分子基态和第一激发态的平衡构型, 计算了电

子结构和振动性质. 在此基础上, 运用振动关联函数公式计算了吸收光谱和发射光谱. 得到的吸收光谱和发射光谱, 
特别是发射光谱的半峰宽与现有的实验值吻合很好. 通过分析结构和光谱性质的关系, 指出光谱的性质主要取决于

苯环转动对应的低频振动模式和中心环C—C键的伸缩振动对应的高频振动模式. 
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