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N,N-二(8-羟基-5-喹啉甲基)甘氨酸乙酯的量子化学研揪

Studies on N,N-bis(8-hydroxy-5-quinolinemethyl) glycine ethylester in quantum 
chemistry
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中文摘要 

    运用分子轨道理论中的半经验AM1、PM3方法和Hartree-Fock从头算方法,通过能量梯度全优化率先计算了新近合成的化合物N,N-二(8-

羟基-5-喹啉甲基)甘氨酸乙酯的平衡几何构型、电子结构以及生成热、偶极矩等分子基本性质,并联系经典有机电子结构理论进行讨论.三

种方法得到的结构参数基本一致,和实验测量的晶体结构符合较好.在稳定构型基础上,用AM1方法进行正则振动频率分析,得到C-C双键、C-N

单双键、C-O单双键和羟基OH的振动基频,和实验测得的红外光谱特征峰吻合较好.
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