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酚氧桥联铜钴异双核配合物的密度泛函研究 

张敬来;苗体方;陶偌偈;臧双全;田安民 

河南大学化学化工学院,开封 475001；四川大学化学系,成都 610064 

摘要： 

用密度泛函方法,在ROB3LYP/SDD//ROB3LYP/LanL2MB水平上,对酚氧桥联CuⅡ-CoⅡ异双核配合物CuCo(TS)
(H2O),进行了理论计算.优化得到了它的单、三重态的平衡几何构型,计算了它们的谐振动频率.结果表明,该配合物

分子的三重态比单重态稳定;电子自旋布居高度集中在Co(6)及其周围的配体原子上,而Cu（1）则没有发现电子自

旋布居; 体系中存在较强的自旋离域效应.体系的前线分子轨道主要由Co(6)的d轨道和配体原子的p轨道组成,这有

利于配体原子与Co(6)之间的电子转移.计算结果与实验符合得很好. 
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