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(J. Am. Chem. Soc. 2009, 131, 17452) 
最近，赵建章教授研究组发现了一类新的荧光传感机理（即d-PeT机理，荧光基团作为电

子接受体的光诱导电子转移，PeT)，并用理论化学计算（DFT/TDDFT）对该类硼酸荧光探针

的机理进行了解释（J. Org. Chem. 2009, 74, 1333-1336）。在此基础上，设计了一系列

的新型硼酸荧光分子探针，首先用DFT/TDDFT计算对分子的荧光性质进行了预测，然后再对
探针进行合成、性质测试，实验结果印证了理论化学计算的结果。研究结果以全文形式发表

（J. Am. Chem. Soc. 2009, 131, 17452-17463）。这是有关在理论计算指导下的荧光分
子探针设计的首次报道。如果该项研究成果的理念能够运用到其他荧光探针分子的设计中，可

以在合成探针前，对所设计探针的荧光性质作出初步预测，将使探针研究的盲目性减少，从而

推动荧光分子探针的研究。 
  

 
（新型硼酸荧光分子探针的电子结构） 

量子化量子化量子化量子化学学学学计计计计算指算指算指算指导导导导下的下的下的下的荧荧荧荧光探光探光探光探针针针针分子分子分子分子设计设计设计设计 

时间: 2009-11-06 14:28 来源: 精细化工国家重点实验室 作者: 管理员 点击: 次

上一篇：二氧化碳参与配位聚合反应机理  

下一篇：无机荧光染料分子体系的设计  
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