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摘要  在B3LYP/6-31G水平下优化了3种黄酮醇类（山奈酚，槲皮素，杨梅素）化合物的几何构型. 在振动分析

中，均未出现虚频率. 在B3LYP/6-31G的水平下计算了该类化合物的核磁共振碳谱. 研究结果表明：3种分子均

有分子内氢键形成，且分子内氢键的键长为0.17~0.18 nm左右 . 本文讨论了羟基引入之后对邻近C的化学位移

的影响. 从取代基对NMR的影响来看，随着取代基对苯环的供电子能力的加强，取代基邻近的一些C的化学位移

有所改变.  
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