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摘
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要
!

橙皮素"

?Y/

#是一种二氢黄酮药物!为研究在外电场"

YYP

#作用下!

?Y/

的分子结构和光谱的变

化!利用密度泛函理论"

DPQ

#以及
>,!--e

"

8

!

)

#基组!在
@*

,

@-

方向施加
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#并优

化
?Y/

分子的基态几何构型!研究了分子总能量%键长%红外光谱"

RF

#%偶极矩"

DB

#和
?ABA,SaBA

能

隙$在优化结构的基础上!采用含时密度泛函理论"

QDDPQ

#!探究不同
YYP

对紫外可见吸收光谱"

a$,

$:4

#%激发态"

Y/

#的影响$结果显示!无
YYP

时!

?Y/

分子中
@-

,

A-#

和
@*

,

@*>

间的单键都优化成了双

键!转变为烯醇式结构!这样分子中更多的基团构成一个共轭体系!形成最稳定的结构$随着
YYP

的增强!

分子总能量先升后降!

DB

则先降后增!键长的变化复杂$当正向负向
YYP

都增强时!由于
?Y/

分子中不

同化学键的振动产生的
RF

吸收峰"

9W

#!相应地出现了不同的频谱移动!各个
9W

的强度也有不同的变化$

无
YYP

时!

a$,$:4

在
**!'>

和
*>*7E

处有
*

个
9W

!分别处于
Y

*

带%

\

带$

**!'>7E

处的
9W

随着
YYP

的增大出现了蓝移"

T/

#!当
YYP

大于
.'..*+6';'

谱峰消失&

*>*7E

处的
9W

在正向
YYP

下出现红移

"

F/

#!吸收强度随
YYP

的增强呈现衰弱趋势!当
YYP

为
.'.-6';'

时!谱峰
F/

至
*#!7E

!强度达到最小

值
+##"'>IS

+

E%&

H-

+

1E

H-

&在负向
YYP

下出现
T/

!且吸收强度均增强!在
YYP

为
H.'..*+6';'

时!谱

峰
T/

至
*>-7E

!强度增至最大值为
-*+..'!>S

+

E%&

H-

+

1E

H-

$当正向负向
YYP

都增强时!分子的能隙

和激发态能量"

YY

#均呈现减小趋势!说明
?Y/

分子易被激发而处于活跃状态$在无
YYP

时!

A/

均大于零!

表明能够被激发$当不断加强正向
YYP

时!

Y/

的
A/

均先升高再降低&在负向
YYP

下
A/

有复杂的变化$

分析
YYP

下物质的分子结构和光谱!将为探究橙皮素的药效对其进行电场解离提供理论参考$

关键词
!

橙皮素"
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#&外电场"
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#&分子结构&光谱
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橙皮素"

O04

)

0302:7

!

?Y/

#是二氢黄酮中的一种关键性

药物!具有健胃%利尿%抗动脉粥硬化%调节心血管功能%抗

病毒%保护视力%保护神经系统以及提高其他药物生物利用

度的疗效(

-,>

)

!广泛应用于医学的各个领域$

?Y/

还有抑制

癌细胞的扩大%转移以及抗肿瘤的作用(

L,"

)

$近年来!人们主

要研究了
?Y/

的抗氧化和抑制癌细胞的功效!例如探究

?Y/

抗氧化活性(

-.

)

!抵制致癌基因表达(

#

)

!但是对橙皮素

在外电场"

0M20376&0&0123:1N:0&8

!

YYP

#下的分子结构%红外

光谱"

:7N363084

)

0123%41%

)5

!

RF

#及紫外可见吸收光谱"

a$,

[:4:U&06U4%3

)

2:%74

)

0123;E

!

a$,$:4

#的研究很少有报道$

YYP

会对分子特性产生一定的影响!改变其电子光谱%分子

取向甚至产生新的化学键(

--,-!

)

$研究
YYP

下
?Y/

分子特

性!可以为电场解离方法研究其抗氧化和抗菌抗癌的功效提

供理论指导$本文首先选用密度泛函理论"

8074:2

5

N;712:%7

2O0%3

5

!

DPQ

#!分析了
YYP

作用下
?Y/

分子的键长%偶极

矩"

8:

)

%&0E%E072

!

DB

#和
RF

的吸收峰"

6U4%3

)

2:%7

)

06J

!

9W

#的蓝移"

U&;04O:N2

!

T/

#和红移"

3084O:N2

!

F/

#$接着通过

QDDPQ

方法进行仿真得到不同
YYP

下激发态"

0M1:208

42620

!

Y/

#的激发能"

0M1:262:%70703

<5

!

YY

#和振子强度
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A/

#!图
-

为其未优化的分子结构图$

图
&

!

未优化的
!B,

分子结构图

./

0

'&

!

W25

3

:/@/]7=@5<76D<148:4D6:D4759!B,

-

!

理论和计算方法

!!

考虑
YYP

的作用!分子体系哈密顿量
-

由两部分组

成(

-I

)

-

"

-

.

.

-

:72

"

-

#

其中!

-

.

和
-

:72

分别是分子无
YYP

和存在
YYP

时的哈密顿

量$考虑偶极近似!

YYP

与分子体系的共同作用能为

-

:72

"#

&

/

"

*

#

其中
&

是分子电偶极矩!

/

为外电场$

利用
e6;44:67."

(

-+

)软 件!首 先 选 用
DPQ

*

T!SdW

*

>,

!--e

"

8

!

)

#方法!沿
O

轴"

@*

,

@-

#方向施加
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#$接着分析了不同
YYP

下
?Y/

分子的基态几

何参数和
RF

的改变情况$最后在相同的基组下通过
DQDPQ

来仿真
?Y/

!得到前
"

个单重
Y/

的
YY

和
A/

!并分析其在

不同
YYP

下的变化情况$

无
YYP

作用时对
?Y/

分子优化后得到的基态结构如图

*

所示$对比图
-

图
*

!可发现图
*

中
@-

与
A-#

间的单键%

@*

与
@*>

间的单键都优化成了双键!转变为烯醇式结构!这

样促使分子中更多的基团与苯环处于同一个平面!构成一个

共轭体系!使分子能量降到最低!形成最稳定的结构$

*

!

结果与讨论

-'&

!

不同
BB.

下
!B,

分子的几何结构

采 用
DPQ

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方 法 !在
YYP

图
-

!

无
BB.

作用的
!B,

分子优化结构图

./

0

'-

!

#

3

:/@/]7=@5<76D<148:4D6:D47

59!B,O/:A5D:BB.

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#作用下进行基态优化!表
-

和表
*

列

出了得到的
?Y/

稳定结构的主要参数$从表
-

可以看出!在

YYP

作用下!

?Y/

的基态总能量在负向
YYP

"

H.'..+

#

.

6';'

#下不断增大!而在正向
YYP

"

.

#

.'..+6';'

#上升"上升

.'..>-+6';'

#!在
YYP

"

.'..+

#

.'.-6';'

#下逐步衰减"衰

减
.'..*I#6';'

!斜率变小#!如图
!

所示$

DB

的改变则恰

恰相反!在负向
YYP

"

H.'..+

#

.6';'

#一直减小!而在正向

YYP

"

.

#

.'.-6';'

#先降低后升高!在
/^.'..+6';'

!

DB

达到极小值为
I'#L"-D0U

5

0

!如图
I

所示$表
*

列出了部分

键长在不同
YYP

下的大小!从图
+

可以看出!在
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#作用下!

A

"

-

!

*

#的键长不断伸长!

表
&

!

!B,

分子总能量
*

"

!14:477

%

$(

"

$7>

?

7

随
BB.+

"

1'D'

变化关系

F1><7&

!

FA747<1:/528A/

3

>7:O772:A7:5:1<7274

0?

*

*

!14:477

!

$(

*

$7>

?

712=7C:7421<7<76:4/69/7<=+

*

1'D'59!B,

/ ,

&

H.'..+. H-.>"'LL*L# -.'".*+

H.'..*+ H-.>"'L>!"+ #'L!II

. H-.>"'L+L+I >'"+"+

.'..*+ H-.>"'L+!!# +'+"L!

.'..+. H-.>"'L+-!" I'#L"-

.'..L+ H-.>"'L+-+I +'.I"+

.'.-.. H-.>"'L+!#L >'.!IL

!

表
-

!

优化的
!B,

分子键长
%

"

d

与
+

"

1'D'

的关系

F1><7-

!

P7<1:/528A/

3

>7:O772:A7@5<76D<14>52=<72

0

:A%

*

d12=+

*

1'D'!B,9545

3

:/@/]7=

/ A

"

-

!

*

#

A

"

-

!

-#

#

A

"

*

!

*>

#

A

"

-!

!

-I

#

A

"

*.

!

*I

#

A

"

*-

!

!.

#

A

"

*+

!

*>

#

A

"

!I

!

!+

#
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而
A

"

-

!

-#

#!

A

"

*

!

*>

#!

A

"

*-

!

!.

#!

A

"

!I

!

!+

#的键长明显

缩短&

A

"

-!

!

-I

#的键长在负向
YYP

"

H.'..+.

#

.6';'

#作

用下缓慢缩短!而在正向
YYP

"

.

#

.'.-6';'

#下逐渐被拉

长!变化并不强烈"标准差为
.'...L+t

#&另外
A

"

*.

!

*I

#!

A

"

*+

!

*>

#也有小幅缩短的现象!变化也不强烈"标准差分别

为
.'..-*-

和
.'..->It

#$

图
E

!

分子在
BB.

作用下的基态总能量变化

./

0

'E

!

c45D2=8:1:77274

0?

59!B,D2=74=/997472:BB.

图
I

!

分子在
BB.

作用下的偶极矩变化

./

0

'I

!

$/

3

5<7@5@72:59!B,D2=74=/997472:BB.

!!

分子内电场与
YYP

的叠加作用(

->

)

!能定性的分析键长

的变化现象$当施加的
YYP

不断增强!

@-

与
@*

间的内电场

随着电子的局域转移而不断减弱!使
A

"

-

!

*

#的键伸长!且

YYP

越大!

A

"

-

!

*

#的键伸长的速度越快&相应的!

YYP

与

内电场的叠加使
A

"

-

!

-#

#!

A

"

*

!

*>

#!

A

"

*-

!

!.

#!

A

"

!I

!

!+

#的内电场不断增强!键长也随之不断缩短&在
YYP

"

H.'..+

#

.'..*+6';'

#作用下!由于内电场与
YYP

有同

样的方向!相互作用后
F

"

-!

!

-I

#键长缓慢缩短$相反!在

YYP

"

.'..*+

#

.'.-6';'

#作用下!内电场与
YYP

方向不同!

叠加后
A

"

-!

!

-I

#键长缓慢伸长!变化并不明显&同理!在
O

轴"

@*

,

@-

#方向上施加
YYP

对
A*.

,

?*I

!

--

@*> A*+

及

@-!

,

@-I

的内电场几乎没有影响!因此
A

"

*.

!

*I

#!

A

"

*+

!

*>

#!

A

"

-!

!

-I

#的键长变化不明显$

-'-

!

不同
BB.

下能隙的变化

通过
DPQ

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方法!对
?Y/

进行优

化后计算
?Y/

的能量!同时施加
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.

6';'

#!得到
?Y/

的
SaBA

能量
,

S

!

?ABA

能量
,

?

$能隙

的计算公式"见本刊
*.-#

年
!#

卷
-

期
*-

页#

,

e

"

"

,

S

#

,

?

#

K

*L'*0$

"

!

#

由式"

!

#得到
,

e

的最终结果列于表
!

中$

图
L

!

分子部分键长随
BB.

变化的关系

"

6

#'

A

"

-

!

*

#!

A

"

*

!

*>

#!

A

"

-

!

-#

#!

A

"

!I

!

!+

#&

"

U

#'

A

"

-!

!

-I

#!

A

"

*-

!

!.

#!

A

"

*.

!

*I

#!

A

"

*+

!

*>

#

./

0

'L

!

FA7>52=<72

0

:A8D2=74=/997472:BB.

"

6

#'

A

"

-

!

*

#!

A

"

*

!

*>

#!

A

"

-

!

-#

#!

A

"

!I

!

!+

#&

"

U

#'

A

"

-!

!

-I

#!

A

"

*-

!

!.

#!

A

"

*.

!

*I

#!

A

"

*+

!

*>

#

表
E

!

不同
BB.

下
!B,

的
VW(#*

V

%

!#(#*

!

%能隙
*

c

F1><7E

!

VW(#*

V

!

!#(#*

!

12=7274

0?0

1

3

*

!

59!B,

@5<76D<78D2=74=/997472:BB.

/ ,

S

,

?

,

e

H.'..+. H.'.L#!* H.'-">>. !'*-L**

H.'..*+ H.'.>#I" H.'*."I" !'#!+*.

. H.'.+##I H.'***-> I'II*!.

.'..*+ H.'.I"++ H.'*->>+ I'+I+-*

.'..+. H.'.I-L* H.'*.I!. I'I**-#

.'..L+ H.'.I#II H.'-"-L# !'#"##+

.'.-.. H.'.L*"L H.'-L"-- *'##L..#

!!

图
>

是能隙随
YYP

的变化图!在
O

方向上施加负向

YYP

"由
.

增至
.'..+6';'

#和正向
YYP

"由
.

增至
.'.-.

6';'

#!

,

e

迅速减小!说明在正负向
YYP

增大时!电子易发

生跃迁!分子更易被激发!而处于活跃的状态$

-'E

!

BB.

对红外光谱的影响

选用
DPQd

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方法!对
?Y/

分子

优化并计算频率!就能得到
RF

$在无
YYP

作用下的
RF

见图

L

"

6

#!频率为
#*!1E

H-主要属于
@>

,

?#

键的
(

"

@

,

?

#&

L"!*

第
#

期
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--LI1E

H- 为 苯 环 上
@"

,

?-+

!

@-*

,

?->

!

@-!

,

@-L

!

@>

,

?#

的
/

"

@

,

?

#与酚羟基
A-"

,

?**

的
/

"

A?

#&

-*>I

1E

H-为酚羟基"

A-"

,

?**

!

A-#

,

?*!

#的
/

"

A?

#与
>@

,

#?

图
M

!

不同
BB.

下能隙
*

c

的变化

./

0

'M

!

B274

0?0

1

3

8*

c

D2=74=/997472:BB.

图
K

!

不同
BB.

下
!B,

分子的
%P

./

0

'K

!

%P59!B,@5<76D<78D2=74=/997472:BB.

的
/

"

@

,

?

#&

->">1E

H-主要是
--

@*> A*+

的
0

"

@ A

--

#!

苯环上
--

@- @>

的
0

"

@ @

--

#与
A-#

,

?*!

的
/

"

A?

#&甲基

的
0

/

"

@?

!

#体现在
!.-.1E

H-处&

!!*+1E

H-属于
A-#

与

?*!

之间的
0

"

A?

#$在
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#作用下

#"!*
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的
RF

见图
L

!图
L

中的"

6

,

<

#依次对应
YYP

为
.

!

H.'..+

!

H.'..*+

!

.'..*+

!

.'..+

!

.'..L+

和
.'.-6';'

时的
RF

$

图中
>

个相对较强的谱峰!从左到右的谱峰依次用数字
-

,

>

列于表
I

$

!!

表
I

和图
L

"

6

,

<

#表明!在不同
YYP

下
?Y/

分子呈现

出很强的振动斯塔克作用'

!

!

I

!

+

峰出现了很强的
F/

!而

且施加的正向
YYP

越大!

F/

越明显$其中由于
@>

,

?#

键

的
/

"

@

,

?

#产生的
-

峰和甲基的
0

/

"

@?

!

#产生的
+

峰最为突

出!频率分别减少了
I+

和
*L1E

H-

&

I

峰在负向
YYP

"

H

.'..*+6';'

#下!发生了
F/

!频率增大
"1E

H-

&由于
A-#

与
?*!

之间的
0

"

A?

#产生的
>

峰出现了较强的
T/

!在正向

YYP

下!频率减少了
-+!1E

H-

!负向
YYP

下减少了
#-

1E

H-

&因
@

,

?

键"苯环的#的
1

"

@

,

?

#形成的
*

峰!没有出

现移动现象$在
YYP

的作用下!各个峰出现了不同的
F/

和

T/

现象!这样会重新分配
?Y/

分子的摩尔吸收系数
.

$

表
I

!

不同
BB.

下
!B,

分子主要红外
)G

的频率
"

"

6@

`&

%

摩尔吸收系数
#

"

V

*

@5<

`&

*

6@

`&

%频率位移
$

"

"

6@

`&

F1><7I

!

FA7947

^

D726

?"

*

6@

`&

!

@5<141>854

3

:/5265799/6/72:

#

*

V

+

@5<

`&

+

6@

`&

!

947

^

D726

?

8A/9:

$

"

*

6@

`&

59@1/2/294147=1>+

854

3

:/52

3

71S859!B,@5<76D<78D2=74=/997472:BB.

/

*

6';' H.'..+. H.'..*+ . .'..*+ .'..+. .'..L+ .'.-..

4

#-I #-I #*! #*! #-I L"> LL#

-

.

!-!'#LI! -I*'!L"I -L+'L-+# *I#'"-!* !-!'#LI! *".'..#. !">'.L#I

"

4

H" H" . . H" H*L HI+

4

--LI --LI --LI --LI --LI --LI --LI

*

.

+.#'+->+ L--'!".- L"*'-I#. +#-'!L.! +.#'+->+ +L.'">"* L."'-LL#

"

4

. . . . . . .

4

-*++ -*>I -*>I -*++ -*++ -*I> -*I>

!

.

#"I'!!>. -IL.'>-## -.">'!.-+ -.#*'I#!. #"I'!!+" ">*'"*L" >.+'+!!I

"

4

H" . . H" H" H-# H-#

4

->"> ->#L ->"> ->"> ->"> ->"> ->">

I

.

-##.'-."I ">!'#I-# --LI'"+*I -+I"'I#L. -##.'-."I *-.>'*#!. **>"'>+-#

"

4

. H" . . . . .

4

!..- !.-. !.-. !..- !..- *""* *"#!

+

.

-L!'!#.> -IL'!L!! -LI'>.I- *.*'--#* -L!'!#.> !*#'-+*. ***'II.I

"

4

H" . . H" H" H-# H*L

4

!I.> !*L- !!*+ !!L. !I.> !II* !IL#

>

.

"->'*"#+ >*"'!!-# #*-'-".. I>+'-*IL "->'*"#+ L!"'I>-+ LLL'-I**

"

4

#- -> . I+ #- --L -+!

-'I

!

不同
BB.

下分子激发态的变化

对
?Y/

分子进行基态几何优化后!选用
QDDPQ

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方法!同时施加
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.

6';'

#!探究
?Y/

分子的
a$,$:4

%前
"

个单重
Y/

的
YY

及

A/

的变化情况$图
#

表明!无
YYP

时
?Y/

分子在
**!'>

和

*>*7E

处有双
9W

!吸收强度依次为
L>>+'#I

和
-*-#.'-L

S

+

E%&

H-

+

1E

H-

!箭头表明在正负向
YYP

增强时!频谱的

移动方向$

**!'>7E

处的
9W

处于
Y

*

带!是由苯环中的

--

@ @

键构成的共轭平面中电子跃迁"

$($

"

#生成的$

*>*

7E

处的
9W

处于
\

带!是由双键
@*> A*+

--

!

--

@- A-#

分别与苯环的
--

@ @

键构成的共轭平面中!电子跃迁"

$(

$

"

#生成的$

**!'>7E

处的
9W

在
YYP

作用下出现
T/

!且

吸收强度均有所增强!例如
/^H.'..*+6';'

!谱峰
T/

至

*-L7E

!强度增至
"*>.'!LS

+

E%&

H-

+

1E

H-

!但是当
/

大

于
.'..*+6';'

!谱峰消失$

*>*7E

处的
9W

同时出现
F/

和

T/

!如图
#

箭头所示$在正向
YYP

作用下出现了
F/

!

YYP

越强!

F/

越突显$吸收强度随
YYP

的增强呈现衰弱趋势!

例如在
/ .̂'.-6';'

!谱峰
F/

至
*#!7E

!强度达到最小值

+##"'>IS

+

E%&

H-

+

1E

H-

&在负向
YYP

作用下产生了
T/

!

且吸收强度均增强!例如在
/^H.'..*+6';'

!谱峰
T/

至

*>-7E

!强度增至最大值为
-*+..'!>S

+

E%&

H-

+

1E

H-

$

表
+

给出了
?Y/

分子在
YYP

作用下的前
"

个
Y/

的
YY

和
A/

$第
-

!

I

!

+

!

>

!

L

和
#Y/

在无
YYP

时
YY

最大!当正

负
YYP

逐渐增强时!

YY

均降低&第
*

和
!Y/

的
YY

在正向

和负向
YYP

下均先增强再减弱$第
"Y/

在正向
YYP

作用下

逐渐衰减!在负向
YYP

"

.

#

H.'..+6';'

#!

YY

先升后降!

在
/^H.'..*+6';'YY

最大值为
+'+"".0$

$总的来看!

当
YYP

不断加强!分子的
YY

减少!说明分子中的电子越易

跃迁!使分子结构不稳定!即分子激发更容易$这与能隙在

YYP

影响下的变化规律"能隙减少!分子易激发#相吻合$无

YYP

时!处在紫外区'

**!'!*

#

!-"'-.7E

为前
"

个
Y/

的波

长"

!

#&当
/^H.'..*+6';'

!

!

为
**-'II

#

!L-'"L7E

!

/

^H.'..+6';'

!

!

为
*I.'L!

#

I+I'L*7E

!

/ .̂'.-6';'

!

!

为
!*L'I!

#

I>"'!*7E

!说明随着正向%负向
YYP

不断增

""!*

第
#
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强!部分
'

进入可见光区$在无
YYP

时!

A/

均大于零!表明

能够被激发$当不断加强正向
YYP

时!

Y/

的
A/

均先升高

再降低&在负向
YYP

下有复杂的变化!第
-

!

*

和
IY/

的
A/

小幅减小!第
!Y/

则增大!第
+

!

L

和
#Y/

的
A/

先升后降!

第
>

和
"Y/

的
A/

先减弱后增强$综上可知!在
YYP

作用

下!

?Y/

分子的
YY

和
A/

变化复杂$

!

!

结
!

论

!!

"

-

#通过
DPQ

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方法!在
O

轴

"

@*

,

@-

#方向上施加
YYP

"

H.'..+

#

.'.-.6';'

#并优化

?Y/

分子的基态结构!探究了分子总能量%

DB

%

?ABA,

SaBA

能隙%

RF

的变化现象$结果显示!随着
YYP

的增强!

分子总能量先升后降!

DB

则相反&不同的键长变化不同&

正负
YYP

都增强时!能隙减少!电子易跃迁!分子处于活跃

状态&在
YYP

作用下!

RF

的各个
9W

产生不同的
F/

和
T/

$

图
Q

!

不同
BB.

下
!B,

分子的紫外
+

可见吸收光谱

./

0

'Q

!

WY+;/8/><71>854

3

:/528

3

76:4159

!B,@5<76D<78D2=74=/997472:BB.

表
L

!

BB.

作用下
!B,

分子的前
X

个
B,

的
BB

和
#,

F1><7L

!

BB12=#,59:A79/48:2/27B,59!B,@5<76D<78D2=74BB.

/

*

6';' ? -̂ * ! I + > L # "

H.'..+. ,

*

0$ *'L*>> !'>-"+ I'.*II I'-LL! I'*!>L I'L*++ I'#!*+ I'#L+! +'-+.!

4

.'..." .'..II .'.+"" .'...# .'..L# .'*-+- .'..L. .'.L*! .'..>#

H.'..*+ ,

*

0$ !'!!!* !'">#! I'.""# I'!*I" I'L.!. I'#I>I I'">+# +'I>+# +'I>+#

4

.'..-. .'.I-L .'.*.> .'..++ .'**#+ .'.+>- .'.*#" .'-.I* .'...L

. ,

*

0$ !'##+I !'"!"L I'*!I! I'>IL. I'#-** I'"++> +'!>*- +'I#+L +'++-#

4

.'..+L .'.+.- .'.+.- .'*-L- .'.!.- .'.#." .'.."- .'.>"> .'.-II

.'..*+ ,

*

0$ !'#>!I I'-I"" I'+"#> I'>-!L I'LI+" I'"!I- I'"#L- +'.#-L +'!!+>

4

.'.+.L .'..+. .'-L#" .'.IL* .'.-I- .'.>#L .'..#I .'..!" .'.-*!

.'..+. ,

*

0$ !'L#** I'-.># I'-#L. I'!#I- I'I+#> I'I""! I'#."" I'#*#- I'"!!-

4

.'.ILI .'...* .'..+- .'.--- .'..-L .'->I# .'.">> .'...# .'.+#-

.'..L+ ,

*

0$ !'I>+> !'+"!> !'L+-# !'#*"> !'##I> I'.I>+ I'--#+ I'-"L# I'!!!*

4

.'...* .'.*!L .'...- .'...- .'.*>- .'.**I .'...* .'..!+ .'....

.'.-.. ,

*

0$ *'>I-# *'#-#> !'.*># !'.>!" !'-""+ !'I.!* !'I+>* !'L.*I !'L#>>

4

.'.... .'...+ .'...- .'..!L .'...+ .'...! .'..+I .'.I." .'...-

!!

"

*

#对
?Y/

优化后!接着用
QDDPQ

*

T!SdW

*

>,!--e

"

8

!

)

#方法!分析不同
YYP

下!

a$,$:4

和
Y/

的变化情况$结果

表明!无
YYP

时!

?Y/

在
**!'>

和
*>*7E

处有
*

个
9W

!分

别处于
Y

*

带%

\

带!在
YYP

作用下前者出现
T/

!后者在正

向
YYP

下出现
F/

!在负向
YYP

下出现了
T/

&分子各个
Y/

的
YY

均变小!说明分子易被激发!变得更活跃$

综上可知!在
YYP

作用下!

?Y/

分子的几何参数有显

见的变化!

RF

和
a$,$:4

的
9W

都有频谱移动!

YY

整体减

小$研究
YYP

下
?Y/

分子特性!可以为电场解离方法研究

其抗癌和抗氧化的功效提供理论指导$本工作只是橙皮素超

光谱检测的前期工作!接下来我们将以仿真光谱为基准开展

针对其特征波段的空间外差光谱仪设计!搭建可靠的测量平

台!最终实现橙皮素红外光谱信号的精细探测$
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,光谱学与光谱分析-投稿简则

!!

2光谱学与光谱分析3是由中国科协主管!中国光学学会主办!钢铁研究总院%中国科学院物理研究所%北京大学%清华大学

共同承办的专业学术期刊$国内外公开发行!从
*..I

年起为月刊!大
->

开本!

*.-"

年仍为月刊!每期
!!*

页$2光谱学与光谱

分析3主要报道我国光谱学与光谱分析领域内具有创新性科研成果!及时反映国内外光谱学与光谱分析的进展和动态&发现并

培育人才&推动和促进光谱学与光谱分析的发展$为科教兴国服务$读者对象为从事光谱学与光谱分析的科研人员%教学人

员%分析测试人员和科研管理干部$

栏目设置和要求

-'

研究报告
!

要求具有创新性的研究成果!一般文章以
#...

字"包括图表%参考文献%作者姓名%单位和中文%英文摘要!

下同#为宜$

*'

研究简报
!

要求在前人研究的基础上有重大改进或阶段性研究成果!一般不超过
+...

字$

!'

评述与进展
!

要求评述国内外本专业的发展前沿和进展动态!一般不超过
-....

字$

I'

新仪器装置
!

要求介绍新型光谱仪器的研制%开发%使用性能和应用!一般不超过
+...

字$

+'

来稿摘登
!

要求测试手段及方法有改进并有应用交流价值!一般以
!...

#

I...

字为宜$

稿件要求

-'

投稿者请经本刊编委"或历届编委#一人或本专业知名专家推荐!并附单位保密审查意见及作者署名顺序!主要作者介

绍$文章有重大经济效益或有创新者!请说明!同时注明受国家级基金或国家自然科学基金资助情况$

*'

来稿要观点明确%数据真实可靠%层次分明%言简意明%重点突出$来稿必须是网上在线投稿"含各种符号和外文字母大

写%小写%正体%斜体&希腊字母%拉丁字母&上角%下角标位置应标清楚#$中文摘要以
#..

字为宜!英文摘要"建议经专业英语翻

译机构润色#与中文摘要要对照&另附关键词$要求来稿应达到0齐%清%定1!中文%英文文字通顺!方可接受送审$

!'

为了进一步统一和完善投稿方式%缩短论文发表周期!本刊只接收网上在线投稿!不接收以邮寄方式或
0,E6:&

方式的

投稿!严禁0一稿多投1!对侵权%抄袭%剽窃等学术不端行为!一经发现!取消三年投稿资格$

I'

文中插图要求完整!图中坐标%线条%单位%符号%图注等应标注准确%完整$如作者特殊要求需出彩色插图者!必须

在投稿时事先加以说明!并承担另加的彩印费用$图幅大小'单栏图
L'+1E

"宽#

]>1E

"高#&双栏图'

-I1E

"宽#

]>1E

"高#&图中

数字%图题%表题全部用中文%英文对照!图中数字%中文%英文全用
>

号字$电子文档中除实物图外!曲线图要用
B62&6U

!

YM,

10&

!

$:4:%

或
A3:

<

:7

等软件制作!稿件中图片的原图并转成相应"可编辑#的文件格式"

=N:

<

!

=M&4

!

=[48

!

=%

)K

#!非0

=

K)<

1格式

的文档!随电子版修改稿一同发送到本刊的修改稿专用邮箱$

+'

文中出现的单位必须按0中华人民共和国计量标准1及有关
eT

标准规定缮写$物理量符号一律用斜体!单位符号和词

头用正体字母$

>'

名词术语!请参照全国科学技术名词规定缮写$

L'

参考文献!采用顺序编码制!只列主要文献&以
-+

#

*.

条为宜$内部资料'私人通讯'未经公开发表的一律不能引用.

日文%俄文等非英文文献!请用英文表述&中文文献和中文图书采用中%英文对照表述!文献缮写格式请参照本刊$

#'

请在投稿第一页左下角写明投稿联系人的电话和两个
7+@1/<

%以便及时联系.

稿件处理

-'

自收到稿件之日起!一个月内作者会收到编辑部的稿件处理意见$请根据录用通知中所提出的要求认真修改!希望修

改稿在
!.

天内寄回编辑部!并作为作者最终定稿"当作者接到校样时%以此修改稿为准进行校对%请勿再做大的改动#!若二个

月内编辑部没收到修改稿!将视为自行撤稿处理.

!!

*'

有重大创新并有基金资助者可优先发表&不录用的稿件!编辑部将尽快通知作者!底稿一律不退!请自留底稿$

!'

来稿一经发表将酌致稿酬并送样刊
*

册$

I'

遵照2中华人民共和国著作权法3!投稿作者须明确表示!该文版权"含各种媒体的版权#授权给2光谱学与光谱分析3期

刊社$国内外各大文献检索系统摘录本刊刊出的论文&凡不同意被检索刊物无稿酬摘引者!请在投稿时事先声明!否则!本刊一

律认为已获作者授权认可$

+'

修改稿请寄'

-...#-

北京市海淀区学院南路
L>

号"南院西北门#!2光谱学与光谱分析3期刊社"收#

电话'

.-.,>*-#*""#

或
>*-#-.L.

!!!

传真'

.-.,>*-#-.L.

0,E6:&

'

1O7

<)

M

5<)

NM

!

[:

)

=4:76=1%E

& 修改稿专用邮箱'

<)

*..#

!

[:

)

=4:76=1%E

!

网址'

O22

)

'**

ZZZ=

<)

M

5<)

NM=1%E

*.I*
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