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摘要： 

对钌联吡啶配合物及其单配体的4,4′ 双取代衍生物， 用量子化学密度泛函(DFT)方法在B3LYP/LanL2DZ水平上

进行计算.探讨一些强的推电子基团(如－OCH3)和强的拉电子基团(如－NO2)的取代基效应对配合物的电子结构与

相关性质，如配位键长、光谱性质等的影响规律，为该类配合物的合成，光、电、催化和生化作用机理分析提供理

论参考. 
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