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  本刊中 包含“丹参酮ⅡA-Cu(Ⅱ)
配合物”的 相关文章 
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摘要摘要摘要摘要  用ICCD瞬态光谱探测系统，检测了乙醇溶剂中丹参酮ⅡA及其与Cu(Ⅱ)形成的配合物的紫外-可见吸

收光谱。采取密度泛函(DFT)方法优化几何构型，获得了丹参酮ⅡA及丹参酮ⅡA-Cu(Ⅱ) 配合物的稳定几何

结构。在此基础上，运用含时密度泛函(TD-DFT)方法，计算了丹参酮ⅡA及丹参酮ⅡA-Cu(Ⅱ)配合物的气相

和乙醇溶剂(PCM)中的电子吸收光谱。结果表明，乙醇溶剂效应使丹参酮ⅡA的吸收光谱红移，配合物的吸收

光谱蓝移。计算得到的溶液相丹参酮ⅡA及丹参酮ⅡA-Cu(Ⅱ)配合物电子吸收光谱与实验测量光谱符合较

好。本文首次测量和计算得到了丹参酮ⅡA与Cu(Ⅱ)形成的配合物的电子吸收光谱。  
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