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摘要  采用密度泛函理论B3LYP/6-31G(d)方法优化计算4种2,4-二甲基-7-氨基-1,8-萘啶衍生物分子结构，探

讨了其分子结构与前线分子轨道、能量的关系。运用含时密度泛函理论(TD-DFT)计算了它们的气相和溶液相电子

光谱，研究了溶剂模型和计算方法对理论光谱的影响。计算结果表明，4种萘啶衍生物均含离域π键，HOMO与

LUMO能级差ΔE较小，且大小顺序与它们的最大吸收波长实验值变化趋势一致。理论电子光谱证实，1,8-萘啶衍

生物的吸收光谱随共轭性增强逐渐红移, 最大吸收源自于HOMO→LUMO的π→π*电子跃迁。PCM-B3LYP/6-
31+G(d)计算结果与实验值相比，最大吸收波长分别相差2.6，10.3，5.3和6.9 nm，能量相差0.03，0.09，
0.04和0.08 eV。因此，在考虑溶剂效应条件下，采用B3LYP/6-31(d) 方法优化分子构型和TD-DFT方法获得
的电子光谱与实验光谱具有一致性。  
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