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氟诺哌齐结构和性质的密度泛函理论研究
孙婷婷，王德堂

（徐州工业职业技术学院化学工程学院，徐州　 ２２１１４０）

摘　 要：氟诺哌齐是一种新型的抗阿尔茨海默病临床候选药物，目前尚处于临床试验阶段；对氟诺哌齐进
行密度泛函理论研究，有助于揭示其分子的性质和功能 在Ｂ３ＬＹＰ ／ ６ － ３１１ ＋ Ｇ（ｄ，ｐ）基组水平上，采用密
度泛函理论（ＤＦＴ）的方法优化氟诺哌齐的分子结构；在相同基组水平下经过谐振频率分析，证实了１２种
分子构象的稳定结构，并确定了优势构型为ＤＣ２０ － １ 根据Ｍａｒｃｕｓ理论，对其重组能进行模拟计算，得出
氟诺哌齐分子不具备运输性质 通过前线轨道（ＦＭＯ）分析，发现氟诺哌齐分子具有一定的电子跃迁能力
和分子内反应活性，活性反应位点为Ｃ１５、Ｏ２８、Ｃ２３和Ｏ２６ 根据红外光谱、紫外－可见吸收光谱模拟计算
结果，对谱图数据进行了讨论分析，研究结果可作为氟诺哌齐表征和鉴别的参考依据
关键词：氟诺哌齐；密度泛函（ＤＦＴ）；重组能；前线轨道（ＦＭＯ）；红外光谱（ＩＲ）；紫外－可见吸收光谱
（ＵＶ － Ｖｉｓ）
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１　 引　 言
阿尔茨海默病是一种起病隐匿的进行性发展

的神经退行性疾病，已成为全球十大死亡因素之
一［１］ 目前该病尚未有可治愈的药物，只能通过
使用药物来改善疾病症状，其中临床上首选药物
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是基于“胆碱能缺失”假说［２］开发的乙酰胆碱酯
酶抑制剂 氟诺哌齐是由上海药物研究所研发的
一种新型选择性乙酰胆碱酯酶抑制剂，相比一线
药物多奈哌齐，其对乙酰胆碱酯酶具有更高的选
择性和抑制作用，是一个安全、有效、质量可控
的抗阿尔茨海默病临床候选药物，具有良好的成
药前景［３］；目前氟诺哌齐尚处于临床试验阶段，
相关研究工作的报道较少，郭润聪通过老年因素
对氟诺哌齐药代动力学影响及机制的研究，发现
年龄因素不改变血脑分配比及空间分布，脑中药
物浓度与血浆药物浓度具有良好的相关性，因此
老年人群使用氟诺哌齐可考虑适当降低剂量，以
确保疗效的情况下减少不良反应［４］ 鉴于氟诺哌
齐的重要作用以及目前相关的研究报道较少，本
文尝试采用密度泛函理论对氟诺哌齐进行研究，
以期揭示分子的性质和功能［５］

２　 计算方法
所有计算均根据密度泛函理论利用Ｇ０９软件

包［６］完成，并借助Ｍｏｌｃｌｕｓ １ ９［７］、Ｄｕｓｈｉｎ［８］、
Ｍｕｌｔｉｗｆｎ ３ ７［９］等程序对输入文件和输出结果进行
加工处理 利用Ｍｏｌｃｌｕｓ １ ９程序进行初始构象搜
索，采用考虑电子相关作用的密度泛函方法
（ＤＦＴ）对氟诺哌齐分子进行几何结构优化；考虑
到分子的极性，选用三重分裂兼具极化函数的６
－ ３１１ ＋ ＋ Ｇ（ｄ，ｐ）全电子基组［１０］ 为证实分子结
构的稳定性，进行谐振频率分析，根据玻尔兹曼

分布定律，得到氟诺哌齐各构象的分布比例，确
定了分子的稳定构型 在优化的分子构型基础上，
计算分子的重组能、前线轨道（ＦＭＯ），通过这些
研究来表征分子的运输和化学反应特性；通过计
算红外光谱（ＩＲ）、紫外－可见吸收光谱（ＵＶ －
Ｖｉｓ），作为表征和鉴别氟诺哌齐的理论参考依据．
３　 结果及讨论
３ １　 几何结构

氟诺哌齐的分子式为Ｃ２４ Ｈ２７ Ｆ２ ＮＯ３，利用
Ｍｏｌｃｌｕｓ １ ９程序进行初始构象搜索，得到１２种初
始构象ＤＣ２０ － １ ～ ＤＣ２０ － １２ 使用Ｇ０９软件包在
Ｂ３ＬＹＰ ／ ６ － ３１１ ＋ ＋ Ｇ（ｄ，ｐ）水平下优化各构象并
进行谐振频率计算，证实所有构象均为稳定构型．
根据玻尔兹曼分布定律，得到各分子构象的分布
比例依次为： ３９ ０７％、 ２７ ８４％、 １０ ３６％、
６ ８７％、 ４ ８５％、 ３ ３６％、 ２ ３０％、 ２ ０３％、
１ １０％、１ ０２％、０ ６９％、０ ５０％，可见ＤＣ２０ －
１、ＤＣ２０ － ２ 两种结构在１２ 种分子构象中占
６６ ９％，因此它们是氟诺哌齐分子的主要构象
如图１所示，两种构象的主要差异是苯环平面位
置不同，ＤＣ２０ － １中Ｃ５ － Ｃ６ － Ｃ１３ － Ｎ８为－
１４５ ３°，ＤＣ２０ － ２ 中Ｃ５ － Ｃ６ － Ｃ１３ － Ｎ８ 为
１４４ ８°，两者的能量差异很小（０ ８ ｋＪ ／ ｍｏｌ） 为讨
论方便，以下将能量略低的优势构型ＤＣ２０ － １作
为分析讨论的研究对象

图１　 氟诺哌齐分子的两种主要构象
Ｆｉｇ １　 Ｔｗｏ ｍａｊｏｒ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ
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３ ２　 重组能
重组能是Ｍａｒｃｕｓ理论［１１］计算电子转移速率

的关键因素，具体可分为内重组能和外重组能，
前者衡量电子态改变后因几何结构的弛豫导致的
体系能量变化，后者表示周围环境分子重新极化所
需要的能量 对于有机固体和弱极性介质，通常只
考虑内重组能［１２］ 其计算原理［１３］如图２所示．

图２　 空穴重组能（ａ）和电子重组能（ｂ）的四
点法计算示意图

Ｆｉｇ ２　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａｇｒａｍｓ ｏｆ ｆｏｕｒ － ｐｏｉｎｔ ｍｅｔｈ
ｏｄ ｆｏｒ ｈｏｌｅ （ａ）ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎ （ｂ）ｔｒａｎｓ
ｆｅｒｓ

　 　 空穴重组能λ（ｈ）、电子重组能λ（ｅ）、绝热电
离势（ＩＰａ）和绝热电子亲和势（ＥＡａ）的计算如下：

λ（ｈ）＝ λ１ ＋ λ２ ＝ ［Ｅ０（Ｑ＋）－
Ｅ０（Ｑ０）］＋ ［Ｅ＋ （Ｑ０）－ Ｅ＋ （Ｑ＋）］ （１）
λ（ｅ）＝ λ３ ＋ λ４ ＝ ［Ｅ－ （Ｑ０）－
Ｅ－ （Ｑ－）］＋ ［Ｅ０（Ｑ－）－ Ｅ０（Ｑ０）］ （２）
ＩＰａ ＝ Ｅ

＋ （Ｑ＋）－ Ｅ０（Ｑ０） （３）
ＥＡａ ＝ Ｅ

０（Ｑ０）－ Ｅ－ （Ｑ－） （４）
表１给出了氟诺哌齐分子的空穴重组能λ（ｈ）、电
子重组能λ（ｅ）、绝热电离势（ＩＰａ）和绝热电子亲
和势（ＥＡａ）

进一步利用Ｄｕｓｈｉｎ程序对重组能分解，对氟
诺哌齐分子的振动模式电子重组能λ（ｅ）的贡献进
行分析，数据示于图３中 分析结果表明，对电
子重组能λ（ｅ）起主要贡献的振动模式是Ｃ２３ ＝
Ｏ２６的伸缩振动（１５６２、１７５５ ｃｍ －１）和茚满环中苯
环骨架的呼吸振动（１５４８、１６３３ ｃｍ －１）

已有研究表明，ｐ型输运材料ＩＰａ在５ ６８０ ～
６ ７８６ ｅＶ范围内，ｎ型输运材料ＥＡａ在２ ４１１ ～
３ １４１ ｅＶ范围内，ＩＰａ和ＥＡａ材料的双极性传递
应在５ ９０５ ～ ７ ０２６ ｅＶ和２ ７９７ ～ ３ ４７９ ｅＶ范围
内［５，１４］，从表１可以看出，氟诺哌齐分子既非ｐ
型输运材料、亦非ｎ型输运材料，也不具有双极
性传递性质
３ ３　 前线轨道分析

载流子的传输与前线分子轨道的分布密切相
关，通常前线轨道能级的离域化程度越大，越有
利于电子（空穴）的传输 由图４可见，最高占据
轨道（ＨＯＭＯ）和最低未被占据轨道（ＬＵＭＯ）由苯

表１　 空穴重组能λ（ｈ）、电子重组能λ（ｅ）、绝热电离势（ＩＰａ）和绝热电子亲和势（ＥＡａ）（ｅＶ）
Ｔａｂｌｅ １　 Ｈｏｌｅ ／ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｒｅｏｒｇａｎｉｚａｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｉｅｓ （λ（ｈ）／ λ（ｅ）），ｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ （ＩＰａ）ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ａｆｆｉｎｉｔｙ （ＥＡａ）（ｅＶ）
Ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ λ１ λ２ λ（ｈ） λ３ λ４ λ（ｅ） ＩＰａ ＥＡａ

ＤＣ２０ － １ ０ ２８５ ０ ２５４ ０ ５４０ ０ １４９ ０ １６５ ０ ３１４ ７ １２３ ０ ２７６

环、羰基和两个甲氧基混合形成离域大π键；与
单独的苯环结构比较，氟诺哌齐分子电子离域程
度大，相对应有利于电子（空穴）的传输

根据能量相近规则，能隙的大小反映了电子
发生轨道跃迁的能力，能隙越小，电子越容易发
生轨道跃迁；电子发生轨道跃迁，其能量差不得
大于６ ｅＶ 经计算，ＨＯＭＯ能量值为－ ６ ０７８ ｅＶ，
ＬＵＭＯ能量值为－ １ ５３１ ｅＶ，能隙为４ ５４６ ｅＶ，
因此氟诺哌齐分子具有一定的电子跃迁能力和分
子内反应活性

前线分子轨道理论认为，化学反应通常发生
在前线分子轨道中能级相近和电子密度大的位置
上［１ ５］，因此前线轨道贡献率大的原子对分子的
反应活性有着重要的影响 用Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄ方法基于
程序内置的原子密度计算最高占据分子轨道（ＨＯ
ＭＯ）和最低未占据分子轨道（ＬＵＭＯ）的原子贡
献［１ ６］，由表２可见，ＨＯＭＯ中的Ｃ１５和Ｏ２８原
子贡献较大，分别为１４ ６３７％和１４ ４３６％；ＬＵ
ＭＯ中的Ｃ２３ 和Ｏ２６ 原子贡献较大，分别为
１９ ７８７％和１５ ９１６％，故Ｃ１５和Ｏ２８是发生亲核反
;
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图３　 振动模式对氟诺哌齐重组能的贡献
Ｆｉｇ ３　 Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｏｆ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｍｏｄｅｓ ｔｏ ｔｈｅ ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｉｅｓ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ

图４　 氟诺哌齐的前线分子轨道
Ｆｉｇ ４　 Ｆｒｏｎｔｉｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｂｉｔａｌ ｄｅｎｓｉｔｉｅｓ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ

表２　 前线轨道组成分析结果（＞１％）
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｆｒｏｎｔｉｅｒ ｏｒｂｉｔａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎａｌｙｓｉｓ ｒｅｓｕｌｔ （＞１％）

Ａｔｏｍｓ Ｃ１５ Ｃ１６ Ｃ１７ Ｃ１８ Ｃ１９ Ｃ２０ Ｃ２１ Ｃ２２ Ｃ２３

ＨＯＭＯ （％） １４ ６３７ １１ ２６８ ２ ７９８ １１ ２７３ １１ ６８１ ６ ３８５ １ ９２２ － ２ ４６３

ＬＵＭＯ （％） ３ ３２８ １２ ９１２ ５ ２１１ ７ ３０４ ８ ４４９ １０ １６０ １ １０７ ２ ６７８ １９ ７８７

Ａｔｏｍ Ｃ２４ Ｏ２６ Ｏ２７ Ｏ２８ Ｏ２９ Ｃ３０ Ｈ４６ Ｈ４８ Ｈ４９

ＨＯＭＯ （％） － ４ ６１９ ９ ７１７ １４ ４３６ １ ４９９ １ ００８ － １ ０１９ －

ＬＵＭＯ （％） １ ０９８ １５ ９１６ ４ ４４８ － － － １ ４４６ － １ ７７０

应的活性位点，Ｃ２３和Ｏ２６是发生亲电反应的活性
位点（这与电子重组能λ（ｅ）的分析结果一致）
３ ４　 红外光谱

红外光谱具有高度的特征性［１７］，其谱带频
率、强度以及形状都与分子的结构密切相关，故
可用于表征和鉴别各种化学物种 本文红外光谱
（ＩＲ）的频率校正因子采用０ ９６３０［１８］，利用Ｍｕｌｔｉ
ｗｆｎ ３ ７软件绘制了标准状态下氟诺哌齐分子的红
外光谱（ＩＲ），如图５所示；官能团区的理论振动
模式见表３

由图５、表３可知，氟诺哌齐的官能团区红
外光谱吸收峰主要分布于波数３１００ ～ ２８００ ｃｍ －１、
１７００ ～ １６００ ｃｍ －１、１６００ ～ １５００ ｃｍ －１、１５００ ～ １３００
ｃｍ －１几个区域 ３１００ ～ ２８００ ｃｍ －１范围内振动相对
独立，归属于Ｃ － Ｈ伸缩振动；特别地，１７００ ～
１６００ ｃｍ －１范围内存在较强的单个谱峰，其谱峰位
置为１６９０ ｃｍ －１，它仅由一个振动模式构成，归
属于羰基Ｃ２３ ＝ Ｏ２６的伸缩振动；其它区域的振
动模式则较为复杂，谱峰由多个振动模式叠加组
成；其中，１６００ ～ １５００ ｃｍ －１范围内１５６７ ｃｍ －１处
出现中强波峰值是由于分子内苯环骨架的对称呼
0
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图５　 氟诺哌齐的红外光谱（ＩＲ）
Ｆｉｇ ５　 Ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ

表３　 氟诺哌齐的理论振动模式
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｔｈｅ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ ｍｏｄｅｓ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ

序号频率 振动模式

１ １３００

Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６面外弯曲振动，Ｃ９ － Ｈ３７、
Ｃ９ － Ｈ３８面外弯曲振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０
面外弯曲振动，Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２面外弯
曲振动，Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１面外弯曲振动

２ １３１９
Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９ － Ｈ３８ 面外弯曲振动，Ｃ１０ －
Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０面外弯曲振动，Ｃ１２ － Ｈ４１、
Ｃ１２ － Ｈ４２面外弯曲振动

３ １３２７
Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６面外弯曲振动，Ｃ９ － Ｈ３７、
Ｃ９ － Ｈ３８面外弯曲振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４
面外弯曲振动

４ １３３６
Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１面外弯曲振动，Ｃ２１ －
Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８面外弯曲振动，茚满环中苯环
骨架呼吸振动

５ １３４１
Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４面外弯曲振动，Ｃ２４ －
Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１面外弯曲振动，Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７
－ Ｈ３６面外弯曲振动

６ １３５０

Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６面外弯曲振动，Ｃ９ － Ｈ３７、
Ｃ９ － Ｈ３８面外弯曲振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０
面外弯曲振动，Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２面外弯
曲振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４面外弯曲振动，
Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１面外弯曲振动

７ １３５５

Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０面外弯曲振动，Ｃ１２ －
Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２面外弯曲振动，Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ －
Ｈ３６面外弯曲振动，Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９ － Ｈ３８面外弯
曲振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４面外弯曲振动

８ １３７８
Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６面外弯曲振动，Ｃ９ － Ｈ３７、
Ｃ９ － Ｈ３８面外弯曲振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４
面外弯曲振动

９ １３９３
茚满环中苯环骨架呼吸振动，Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９
－ Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４摇摆振动，Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０
－ Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７摇摆振动

１０ １４０９ Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２剪式振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、
Ｃ１０ － Ｈ４０剪式振动

１１ １４１９
Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１剪式振动，Ｃ１２ － Ｈ４１、
Ｃ１２ － Ｈ４２剪式振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０剪
式振动，Ｃ２１ － Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８剪式振动

１２ １４２０ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４摇摆振动，
Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７摇摆振动

（续表３）
序号频率 振动模式

１３ １４２５
Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２剪式振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、
Ｃ１０ － Ｈ４０剪式振动，Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１剪
式振动，Ｃ２１ － Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８剪式振动

１４ １４２７ 苯环不对称呼吸振动

１５ １４３２ Ｃ２１ － Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８剪式振动，Ｃ２４ － Ｈ５０、
Ｃ２４ － Ｈ５１剪式振动

１６ １４３５ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４摇摆振动，
Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７摇摆振动

１７ １４３６ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４摇摆振动

１８ １４３７
Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６剪式振动，Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９
－ Ｈ３８剪式振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４剪式
振动

１９ １４３８ Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７摇摆振动

２０ １４４５
Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６剪式振动，Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９
－ Ｈ３８剪式振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４剪式
振动

２１ １４４７
Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４不对称弯曲
振动，Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７不对
称弯曲振动

２２ １４４８
Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４不对称弯曲
振动，Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７不对
称弯曲振动

２３ １４５９ 苯环不对称呼吸振动，Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９ － Ｈ３８剪
式振动，Ｃ７ － Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６剪式振动

２４ １４６３
苯环不对称呼吸振动，Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４
剪式振动，Ｃ９ － Ｈ３７、Ｃ９ － Ｈ３８剪式振动，Ｃ７
－ Ｈ３５、Ｃ７ － Ｈ３６剪式振动

２５ １４７６
茚满环中苯环骨架的对称呼吸振动，Ｃ２９ － Ｈ５２、
Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４对称弯曲振动，Ｃ３０ －
Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７对称弯曲振动

２６ １５６０ 茚满环中苯环骨架的对称呼吸振动
２７ １５６１ 苯环对称呼吸振动
２８ １５７３ 茚满环中苯环骨架的对称呼吸振动
２９ １５９１ 苯环对称呼吸振动
３０ １６９０ Ｃ２３ ＝ Ｏ２６伸缩振动

/
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（续表３）
序号频率 振动模式
３１ ２８１７ Ｃ７ － Ｈ３６伸缩振动，Ｃ９ － Ｈ３８伸缩振动
３２ ２８２１ Ｃ７ － Ｈ３６伸缩振动，Ｃ９ － Ｈ３８伸缩振动
３３ ２８５３ Ｃ１３ － Ｈ４３、Ｃ１３ － Ｈ４４对称伸缩振动
３４ ２８９５ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４对称伸缩振动
３５ ２８９８ Ｃ３０ － Ｈ５５、Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７对称伸缩振动

３６ ２９０６ Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１对称伸缩振动，Ｃ２２ －
Ｈ４９伸缩振动

３７ ２９１８
Ｃ２２ － Ｈ４９ 伸缩振动，Ｃ１３ － Ｈ４４ 伸缩振动，
Ｃ２４ － Ｈ５０、Ｃ２４ － Ｈ５１对称伸缩振动，Ｃ１０ －
Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０对称伸缩振动

３８ ２９１９ Ｃ３ － Ｈ４４伸缩振动，Ｃ２２ － Ｈ４９伸缩振动，

３９ ２９２４
Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０对称伸缩振动，Ｃ１２ －
Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２对称伸缩振动，Ｃ９ － Ｈ３７伸缩
振动，Ｃ２２ － Ｈ４９伸缩振动

４０ ２９２９ Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２对称伸缩振动，Ｃ１０ －
Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０对称伸缩振动

４１ ２９３０ Ｃ２１ － Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８对称伸缩振动

４２ ２９４４ Ｃ９ － Ｈ３７伸缩振动，Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０对
称伸缩振动

４３ ２９５２ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３不对称伸缩振动
４４ ２９５４ Ｃ２１ － Ｈ４７不对称伸缩振动
４５ ２９５７ Ｃ３０ － Ｈ５６、Ｃ３０ － Ｈ５７不对称伸缩振动
４６ ２９６０ Ｃ２１ － Ｈ４７、Ｃ２１ － Ｈ４８不对称伸缩振动
４７ ２９６２ Ｃ７ － Ｈ３５不对称伸缩振动
４８ ２９６８ Ｃ１０ － Ｈ３９、Ｃ１０ － Ｈ４０不对称伸缩振动
４９ ２９７３ Ｃ１２ － Ｈ４１、Ｃ１２ － Ｈ４２不对称伸缩振动

５０ ３０２１ Ｃ２９ － Ｈ５２、Ｃ２９ － Ｈ５３、Ｃ２９ － Ｈ５４不对称伸缩
振动

５１ ３０２３ Ｃ３０ － Ｈ５５伸缩振动
５２ ３０５３ 苯环上氢的伸缩振动
５３ ３０６５ 苯环上氢的伸缩振动
５４ ３０７５ 苯环上氢的伸缩振动
５５ ３０７８ Ｃ１７ － Ｈ４５伸缩振动
５６ ３０８２ 茚满环中苯环上氢的伸缩振动
５７ ３０９０ Ｃ２０ － Ｈ４５伸缩振动

吸振动引起
３ ５　 紫外－可见吸收光谱（ＵＶ －Ｖｉｓ）

在分子结构优化的基础上，利用含时密度泛
函理论，计算了氟诺哌齐分子的前２０个激发态，
并使用Ｍｕｌｔｉｗｆｎ ３ ７软件绘制了氟诺哌齐的紫外
－可见吸收光谱（ＵＶ － Ｖｉｓ），如图６所示 设定
振子强度的阈值为０ ０５，只有振子强度绝对值大
于０ ０５的激发态才被允许跃迁，通过计算得到４
个激发态，如表４所示

由于远紫外的吸收测量必须在真空条件下进
行，使用范围受限，通常紫外可见光区域指的是
２００ － ８００ ｎｍ的范围 氟诺哌齐的紫外－可见吸
收光谱中，存在两个明显的吸收峰，其中可见吸
收峰（２９９ ９ ｎｍ）由Ｓ０→Ｓ２激发跃迁产生，它主
要由ＨＯＭＯ到ＬＵＭＯ轨道跃迁组成（贡献权重为
８８ １％）；由于位于近紫外区（２００ － ３６０ ｎｍ），实
际波长检测中应能检测到该峰，故可以使用紫外
－可见吸收光谱作为氟诺哌齐的表征和鉴别方法．
４　 结　 论

利用密度泛函方法Ｂ３ＬＹＰ ／ ６ － ３１１ ＋ Ｇ（ｄ，ｐ）
对氟诺哌齐进行了理论计算，得出了氟诺哌齐分
子的几何结构、重组能、前线轨道（ＦＭＯ）、红外
光谱（ＩＲ）、紫外－可见吸收光谱（ＵＶ － Ｖｉｓ） 研
究结果表明：

（１）根据几何结构及谐振频率计算，发现氟
诺哌齐分子的主要构象是ＤＣ２０ － １、ＤＣ２０ － ２，
其中优势构型为ＤＣ２０ － １

（２）通过重组能的计算，表明氟诺哌齐分子
不具备电子（空穴）运输性质

（３）通过前线轨道（ＦＭＯ）的分析讨论，发现
氟诺哌齐分子具有一定的电子跃迁能力和分子内
反应活性，并且Ｃ１５、Ｏ２８、Ｃ２３和Ｏ２６是发生化
学反应的活性位点

表４　 氟诺哌齐分子的激发态
Ｔａｂｌｅ ４　 Ｔｈｅ ｅｘｃｉｔｅｄ ｓｔａｔｅｓ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ ｍｏｌｅｃｕｌｅ

激发态
Ｅｘｃｉｔｅｄ ｓｔａｔｅｓ

能量（ｅＶ）
Ｅｎｅｒｇｙ

波长（ｎｍ）
Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

振子强度
Ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ ｓｔｒｅｎｇｔｈ

轨道跃迁
Ｏｒｂｉｔａｌ ｔｒａｎｓｉｌａｔｉｏｎｓ

贡献权重（＞ １０％）
Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｗｅｉｇｈｔｓ

２ ４ １３４４ ２９９ ９ ０ １７４８ Ｈ→Ｌ ８８ １％

５ ４ ８１１７ ２５７ ６７ ０ １４６２ Ｈ － ４→Ｌ
Ｈ→Ｌ ＋ ２

６１ ７％
２８ １％

１２ ５ ３６２５ ２３１ ２１ ０ ０５２ Ｈ→Ｌ ＋ ６ ８０ ５％

１４ ５ ３７１７ ２３０ ８１ ０ ２７１８

Ｈ － ５→Ｌ
Ｈ －４→Ｌ
Ｈ→Ｌ ＋ ２
Ｈ→Ｌ ＋ ６

１０ ２％
２２ ６％
４８ ０％
１１ ６％

<



第４２卷 孙婷婷，等：氟诺哌齐结构和性质的密度泛函理论研究 第２期

.-2..<

　

图６　 氟诺哌齐的紫外－可见吸收光谱（ＵＶ － Ｖｉｓ）
Ｆｉｇ ６　 Ｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ － ｖｉｓｉｂｌｅ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ

　 　 （４）通过红外光谱（ＩＲ）的理论分析，发现氟
诺哌齐的官能团区红外光谱吸收峰主要分布于波
数３１００ ～ ２８００ ｃｍ －１、１７００ ～ １６００ ｃｍ －１、１６００ ～
１５００ ｃｍ －１、１５００ ～ １３００ ｃｍ －１几个区域；其中，
３１００ ～ ２８００ ｃｍ －１范围内归属于Ｃ － Ｈ伸缩振动；
１７００ ～ １６００ ｃｍ －１范围内仅有一个振动模式，归属
于羰基Ｃ２３ ＝ Ｏ２６的伸缩振动

（５）氟诺哌齐的紫外－可见吸收光谱（ＵＶ －
Ｖｉｓ）存在可见吸收峰，故可以使用紫外－可见吸
收光谱作为氟诺哌齐的表征和鉴别方法
参考文献：
［１］　 Ｒａｎａ Ｊ Ｓ，Ｋｈａｎ Ｓ Ｓ，Ｌｌｏｙｄ － Ｊｏｎｅｓ Ｄ Ｍ，ｅｔ ａｌ Ｃｈａｎ

ｇｅｓ ｉｎ ｍｏｒｔａｌｉｔｙ ｉｎ ｔｏｐ １０ ｃａｕｓｅｓ ｏｆ ｄｅａｔｈ ｆｒｏｍ ２０１１ ｔｏ
２０１８ ［Ｊ］ Ｊ Ｇｅｎ Ｉｎｔｅｒｎ Ｍｅｄ，２０２１，３６：２５１７

［２］　 Ｗｈｉｔｅｈｏｕｓｅ Ｐ Ｊ，Ｐｒｉｃｅ Ｄ Ｌ，Ｓｔｒｕｂｌｅ Ｒ Ｇ，ｅｔ ａｌ
Ａｌｚｈｅｉｍｅｒ＇ｓ ｄｉｓｅａｓｅ ａｎｄ ｓｅｎｉｌｅ ｄｉｍｅｎｔｉａ：Ｌｏｓｓ ｏｆ ｎｅｕ
ｒｏｎｓ ｉｎ ｂａｓａｌ ｆｏｒｅｂｒａｉｎ ［Ｊ］ Ｓｃｉｅｎｃｅ，１９８２，２１５：
１２３７

［３］　 Ｚｈｏｕ Ｙ，Ｆｕ Ｙ，Ｙｉｎ Ｗ Ｃ，ｅｔ ａｌ Ｋｉｎｅｔｉｃｓ － ｄｒｉｖｅｎ ｄｒｕｇ
ｄｅｓｉｇｎ ｓｔｒａｔｅｇｙ ｆｏｒ ｎｅｘｔ － ｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ ａｃｅｔｙｌｃｈｏｌｉｎｅｓｔｅｒ
ａｓｅ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ｔｏ ｃｌｉｎｉｃａｌ ｃａｎｄｉｄａｔｅ ［Ｊ］ Ｊ Ｍｅｄ
Ｃｈｅｍ，２０２１，６４：１８４４

［４］　 Ｇｕｏ Ｒ Ｃ Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ａｇｉｎｇ ｏｎ ｔｈｅ ｐｈａｒｍａｃｏｋｉｎｅｔｉｃｓ ｏｆ
ａｎｔｉ － Ａｌｚｈｅｉｍｅｒ’ｓ ｄｉｓｅａｓｅ ｄｒｕｇ ｆｌｕｏｒｏｐｅｚｉｌ ａｎｄ ｉｔｓ ｍｅｃｈ
ａｎｉｓｍ ｓｔｕｄｙ ［Ｄ］ Ｓｈａｎｇｈａｉ：Ｃｈｉｎｅｓｅ Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ Ｓｃｉ
ｅｎｃｅ，２０２２ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［郭润聪 老年因素对抗
阿尔茨海默症药物氟诺哌齐药代动力学影响及机
制研究［Ｄ］ 上海：中国科学院大学，２０２２］

［５］　 Ｇｕｏ Ｙ Ｊ Ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅ ａｎｄ ｏｐｔｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｄｉｉｏｄｏｔｈｙｒｏｎｉｎｅ ［Ｊ］ Ｊ
Ａｔ Ｍｏｌ Ｐｈｙｓ，２０２３，４０：０３２００３ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［郭

雅晶 二碘甲状腺素团簇结构与光谱性质的密度
泛函理论研究［Ｊ］ 原子与分子物理学报，２０２３，
４０：０３２００３］

［６］　 Ｆｒｉｓｃｈ Ｍ Ｊ，Ｔｒｕｃｋｓ Ｇ Ｗ，Ｓｃｈｌｅｇｅｌ Ｈ Ｂ，ｅｔ ａｌ Ｇａｕｓｓｉ
ａｎ ０９，Ｒｅｖ Ａ ０２ Ｗａｌｌｉｎｇｆｏｒｄ ＣＴ：Ｇａｕｓｓｉａｎ，Ｉｎｃ，
２００９

［７］　 Ｌｕ Ｔ Ｍｏｌｃｌｕｓ ｐｒｏｇｒａｍ，Ｖｅｒｓｉｏｎ １ ９，ｈｔｔｐ：／ ／ ｗｗｗ
ｋｅｉｎｓｃｉ ｃｏｍ ／ ｒｅｓｅａｒｃｈ ／ ｍｏｌｃｌｕｓ ｈｔｍｌ

［８］　 Ｊｅｆｆｒｅｙ Ｒ Ｒ Ａ ｐｒａｃｔｉｃａｌ ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｔｈｅ ｕｓｅ ｏｆ ｃｕｒｖｉｌｉｎ
ｅａｒ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ ｉｎ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｎｏｒｍａｌ － ｍｏｄｅ － ｐｒｏ
ｊｅｃｔｅｄ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｓ ａｎｄ Ｄｕｓｃｈｉｎｓｋｙ ｒｏｔａｔｉｏｎ ｍａｔｒｉｃｅｓ
ｆｏｒ ｌａｒｇｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ［Ｊ］ Ｊ Ｃｈｅｍ Ｐｈｙｓ，２００１，１１５：
９１０３

［９］　 Ｌｕ Ｔ，Ｃｈｅｎ Ｆ Ｗ Ｍｕｌｔｉｗｆｎ：ａ ｍｕｌｔｉｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｗａｖｅ
ｆｕｎｃｔｉｏｎ ａｎａｌｙｚｅｒ ［Ｊ］ Ｊ Ｃｏｍｐｕｔ Ｃｈｅｍ，２０１２，３３：
５８０

［１０］　 Ｚｈａｎｇ Ｘ，Ｌｉｕ Ｋ Ｋ，Ｌｉ Ｇ Ｇ，ｅｔ ａｌ Ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｔｈｅｏｒｙ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｐｅｃｔｒａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｃｅｌｅｃｏｘｉｂ ［Ｊ］．
Ｊ Ａｔ Ｍｏｌ Ｐｈｙｓ，２０２３，４０：０５１００８ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）
［张祥，刘珂珂，李果果，等 塞来昔布的密度泛
函理论计算及光谱分析［Ｊ］ 原子与分子物理学报，
２０２３，４０：０５１００８］

［１１］　 Ｗａｎｇ Ｄ Ｍ，Ｔｉａｎ Ｊ，Ｚｈｅｎｇ Ｒ，ｅｔ ａｌ Ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎ
ａｌ ｔｈｅｏｒｙ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｅｘｃｉｔｏｎ ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ ａｎｄ ｔｈｅ ｒａｔｅ
ｃｏｎｓｔａｎｔ ｏｆ ｔｈｅ ｃｈａｒｇｅ ｔｒａｎｓｆｅｒ ａｔ ＤＲ３ＴＢＤＴ：ＰＣ６０ＢＭ
ｉｎｔｅｒｆａｃｅ ｉｎ ｏｒｇａｎｉｃ ｓｏｌａｒ ｃｅｌｌ ［Ｊ］ Ｊ Ａｔ Ｍｏｌ Ｐｈｙｓ，
２０１９，３６：１ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［王冬梅，田军，郑茹，
等． 密度泛函理论研究有机太阳能电池界面的激子
分离及电荷转移速率：ＤＲ３ＴＢＤＴ ／ ＰＣ６０ＢＭ体系［Ｊ］．
原子与分子物理学报，２０１９，３６：１］

［１２］　 Ｐｅｎｇ Ｘ Ｚ，Ｇｅ Ｊ Ｙ，Ｗａｎｇ Ｆ Ｌ，ｅｔ ａｌ Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｓｔｕｄｙ
ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒａｉｎ ｅｎｅｒｇｙ ａｎｄ ｒｅｏｒｇａｎｉｚａｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｂａｓｅｄ ｏｎ
ｐｌａｎａｒ ｇｒｉｄ ｂｅｎｚｏｔｈｉｏｐｈｅｎｅ ［Ｊ］ Ｃｈｅｍ Ｊ Ｃｈｉｎ

4



第４２卷 原　 子　 与　 分　 子　 物　 理　 学　 报 　 第２期 　

.-2..<

　

Ｕｎｉｖ，２０２３，４４：１８８ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［彭辛哲，葛娇
阳，王访丽，等 基于苯并噻吩平面格的张力与重
组能的理论研究［Ｊ］ 高等学校化学学报，２０２３，
４４：１８８］

［１３］　 Ｎｅｌｓｅｎ Ｓ Ｆ，Ｂｌａｃｋｓｔｏｃｋ Ｓ Ｃ，Ｋｉｍ Ｙ Ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｉｎ
ｎｅｒ ｓｈｅｌｌ Ｍａｒｃｕｓ ｔｅｒｍｓ ｆｏｒ ａｍｉｎｏ ｎｉｔｒｏｇｅｎ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ
ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｂｉｔａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ［Ｊ］ Ｊ Ａｍ Ｃｈｅｍ
Ｓｏｃ，２００２，１０９：６７７

［１４］　 Ｘｉａｏ Ｙ Ｍ，Ｈａｎ Ｇ Ｙ，Ｗｕ Ｊ Ｈ，ｅｔ ａｌ Ｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｂｉｆａｃｉａｌ
ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ｓｏｌａｒ ｃｅｌｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ａ ｈｉｇｈｌｙ ｔｒａｎｓｐａｒｅｎｔ ｐｏｌｙ
（３，４ － ｅｔｈｙｌｅｎｅｄｉｏｘｙｔｈｉｏｐｈｅｎｅ）ａｓ ｔｈｅ ｐ － ｔｙｐｅ ｈｏｌｅ －
ｔｒａｎｓｐｏｒｔｉｎｇ ｍａｔｅｒｉａｌ［Ｊ］ Ｊ Ｐｏｗｅｒ Ｓｏｕｒｃｅｓ，２０１６，
３０６：１７１

［１５］　 Ｃｈｅｎ Ｙ Ｆ，Ｇｕａｎ Ｈ Ｙ，Ｓｈａｏ Ｃ Ｂ，ｅｔ ａｌ Ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃ
ｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｈａｒ

ｍａｎｅ ［Ｊ］ Ｊ Ａｔ Ｍｏｌ Ｐｈｙｓ，２０２２，３９：０２１００４ （ｉｎ
Ｃｈｉｎｅｓｅ）［陈玉锋，关皓月，邵长斌，等 哈尔满碱
分子光谱的密度泛函理论研究［Ｊ］ 原子与分子物
理学报，２０２２，３９：０２１００４］

［１６］　 Ｌｕ Ｔ，Ｃｈｅｎ Ｆ Ｗ Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｂｉｔａｌ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ［Ｊ］ Ａｃｔａ Ｃｈｉｍ Ｓｉｎ，２０１１，６９：２３９３
（ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）［卢天，陈飞武 分子轨道成分的计
算［Ｊ］ 化学学报，２０１１，６９：２３９３］

［１７］　 Ｚｈａｏ Ｇ Ｚ Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｉｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎｓ ｏｆ ４ － ａｍｉｎｏ －３，５ － ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒａｚｏｌｅ ｄｉｍｍｅｒｓ ［Ｊ］．
Ｊ Ａｔ Ｍｏｌ Ｐｈｙｓ，２０１７，３４：１ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１８］　 Ｆｏｒｅｓｍａｎ Ｊ Ｂ，Ｆｒｉｓｃｈ Ａ Ｅｘｐｌｏｒｉｎｇ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｗｉｔｈ ｅｌｅｃ
ｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｅｔｈｏｄｓ ［Ｍ］ Ｐｉｔｔｓｂｕｒｇｈ ＰＡ：Ｇａｕｓｓｉ
ａｎ，Ｉｎｃ，１９９６

8


