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圖1.B3LYP(a)、APFD(b)、PBE0(c)、ωB97xd(d)模擬的丁炔醇光電子光譜
圖2.理論光譜和實驗光譜比對

圖3.甲基部分旋轉

 模擬的2-丁炔醇光電子光譜與實驗光譜相符

 本研究開發的內座標法計算法蘭克–康登因

子，可成為研究理論光譜的新工具
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本研究以密度泛函理論的B3LYP、PBE0、ωB97XD及APFD方法，搭配aug-cc-

pVTZ基組，計算2-丁炔醇及其陽離子之平衡結構和振動頻率，再以本研究室新開發之
內座標方法計算法蘭克–康登因子，模擬2-丁炔醇形成陽離子的光電子光譜，將數據整
理後可得分子振動資訊和光譜圖數據，並與實驗光譜進行比較。結果發現理論光譜與
實驗光譜在低能量區吻合，而在高能量區推測會與離子第一激發態的訊號重疊。

摘要

 計算分子平衡結構與振動頻率：B3LYP、PBE0、ωB97XD及APFD搭配aug-cc-pVTZ

基組。

 計算法蘭克–康登因子：諧和與非諧和振子混成模型

研究方法
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