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摘要  采用密度泛函理论(density functional theory, DFT)中的杂化密度泛函B3LYP方法，在6-311++G**

基组水平上对几种取代苯硫酚分子的构型进行了几何优化，得出了它们的最稳定构型并对其能级差、核独立化学

位移、极化率和振动光谱进行了理论计算。研究结果表明，4-巯基吡啶(4-MPY)、4-巯基苯甲酸(4-MBA)和4-巯
基苯胺(PATP)均为平面构型，1,4对巯基苯(BDT)中S-H键与苯环平面的夹角为20.2°，4-甲基巯基苯(4-MBT)
中S-H键与苯环平面的夹角为39.6°。几种分子都具有很强的芳香性和较大的极化率值。5种分子的极化率张量平

均值大小顺序为BDT>4-MBT>4-MBA>4-MPY>PATP，极化率的各向异性不变量变化趋势为4-MBA>4-
MBT>BDT>PATP>4-MPY。  
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