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摘要： 有机分子中电子传递受到诸多因素的影响,纳米电极、界面、环境和分子本身都是必须要系统考察的因
素.本文从理论模拟和实验研究两个方面总结了在分子尺度上电子传递研究的最新进展.着重讨论了分子动力
学方法模拟纳米电极的制备,量子化学方法研究电场作用下的分子构象及分子电导,另外还讨论了扫描隧道显
微术和电化学方法研究单分子结的电子传递.分子电子传递的研究不仅涉及微观的实验测量,从宏观的实验结
果通过合理的分析推导,也可以得到微观的信息.
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Abstract： Electron transfer through organic molecules is affected by several factors. The influence of electrodes,
the interface between the organic molecule and electrodes, the environment and the molecular structure should be
considered. In this paper, we reviewed theoretical and experimental studies of molecular electron transfer, such as the
molecular dynamics simulations on the formation of the metallic electrodes, quantum chemistry studies on molecular
conformation and conductance, and experimental studies of electron transfer in molecular junction using scanning
probe microscopy and electrochemistry. Among the experimental methods, microscopic techniques such as scanning
probe microscopy have been developed to study molecular electron transfer. Alternatively, macroscopic measurements
have also been instructive to obtain the microscopic structural information.
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从分子水平研究电子传递是电化学的基础,同
时也为理解分子电子学和生命过程中电子传递的现

象提供参考[1,2].为了实现真正意义上的分子水平电
子传递的研究,需要制备具有纳米级曲率半径的电
极,建立可靠的电极鄄分子界面,同时还要系统地考
察分子在电场作用下,以及周围环境作用下的结构
变化.最终将这些静态的特征与动态的电子传输行

为关联起来.图 1给出了分子电子传递研究的对象
以及研究方法.由于理解分子水平电子传递的重要
性,实验上和理论上都开展了广泛的研究,逐步阐明
电极、界面、分子本身以及环境的影响.

1 纳米尺度电极的制备与结构
实现分子尺度电学测量的关键技术问题是制备
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图 1 分子电子传递研究的方法示意图

Fig.1 Methodology in the study of the molecular
electron transfer

纳米级的电极. Breaking Junction(BJ)技术的提出奠
定了这一领域的基础[3].此外,扫描探针显微镜(SPM)
的探针具有纳米级的曲率半径,也成为研究分子电
子传递的重要工具之一[4]. 然而以往的工作表明对
于具有多个分子态的纳米结来说,一次测量并不能
给出可靠的分子电导,因此发展了具有统计特征的
纳米劈裂(MCBJ)方法[5,6].

无论采用机械控制的纳米劈裂技术[5,6]还是电化

学控制的刻蚀/生长技术[7,8],纳米电极的形成瞬间均
处于非平衡态. 以 MCBJ技术为例, 利用机械方法
将金属线拉伸,使其变细,直至几纳米.在断裂的瞬
间形成单原子接触或单原子金属线[9,10].单原子接触
的金属线断裂后则可形成纳米尺度的电极.全部过
程处于非平衡状态,即拉力对金属线作功,当部分机
械能转化为分子热运动动能时,金属线内出现局部
熔化的结构,同时改变力学性质.这也导致断裂的电
极尖端处于瞬时的非晶态[11].

拉力从宏观上表现为对金属线做功,而无序的
分子热运动又从微观层次上表现了体系的不确定

性.所以,纳米电极的制备,即金属纳米线的拉伸断
裂,是否具有可以准确预测的断裂位置是一个值得
关注的问题.此项研究包含两个重要意义:其一,可
控的金属纳米线断裂是制备纳米电子器件或分子电

子器件的基础;其二,可以预知的断裂位置对于避免
材料失效,避免微纳米机电系统中器件的失效也至
关重要.换句话说,如果可以预先知道一个纳米杆在
应力作用下的断裂位置,完全可以通过对该部位做
结构加强,从而避免失效的发生.对铜纳米线断裂位
置的统计研究表明[11],一次拉伸的断裂位置具有不
确定性;然而多次拉伸实验的断裂位置具有统计特
征.具体而言,断裂位置遵循高斯函数分布,同时表
现了一个“最可几”的断裂位置.这一发现具有两方
面的重要意义,其一,在介观的纳米世界里也有最可
几分布的现象,而常识告诉我们这一现象只在微观
世界中才能出现.此外, 由于最可几断裂位置的发
现,可以在材料最可能的断裂位置做结构加强,从而
避免应力集中导致的材料和器件失效.

由于拉伸做功使得纳米电极在断裂瞬间处于非

晶态,其断裂后必然发生回缩和重新结晶. MCBJ实
验[12]和超大规模分子动力学仿真[13,14]的研究表明,断
裂后针尖发生回缩[12],理论模拟的结果与实验结论
吻合,如图 2所示.分子模拟显示,针尖在回缩过程
中出现了离散现象,它对应于原子级可分辨的针尖
原子的结构重排. MCBJ实验能够给出从几纳米每
秒到几百纳米每秒的拉伸速率下针尖的断裂行为,
分子动力学模拟能够给出从零点几米每秒到几百米

每秒的快速拉伸断裂行为,两者同时揭示了断裂瞬

图 2 分子动力学模拟电极拉伸示意图[12]

Fig.2 Scheme of molecular dynamics simulation of the nano鄄stretching of metallic wire[12]

(a) structural deformation of nanowire under various strain rates; (b) the gap formed under nano鄄breaking as a function of strain rate
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间针尖原子簇的结构重排会导致 0.4 nm的收缩[12].
上述理论模拟和实验观察给出了一个慢至纳米每

秒,快至声速的大范围的断裂过程,这对阐述纳米电
极的结构、制备、以及材料失效等问题提供了丰富的

信息[15,16].

2 电场作用下分子电子材料的构象分析
电子传递涉及众多体系,从传统的体相电化学、

表面电化学、单分子膜、直到单分子结的电子输运,
这无疑增加了分子电子传递研究的难度.但所有体
系均有一个显著特点,即电场环境.因此,系统地研
究电场作用下的分子电子材料是理解电子传递的基

础工作.
给出电势的空间分布是考察电子材料性质的出

发点.电势分布分析可以从微观的原子层面和介观
的物理模型两个角度入手.对于前者,可以利用从头
算方法,计算电场作用下单分子结中每个原子上的
电荷布局,同时结合外电场的梯度,编写程序模拟空
间平面上的电势分布[17]. 另一种方法是从经典的物
理模型出发,考虑材料的介电性质或者输运性质,推
导出相应的“电容模型”和“电阻模型”[18].

研究电场对分子的作用可以揭示分子在电场下

的变化[19]. 分子构象的变化显著地影响着体系的电
子输运行为.由于电场和分子偶极的相互作用,分子
电子材料的几何构型发生改变, 因此电场与分子构
象关系的研究, 即“类现场”的构象分析[20]具有重要

意义.通过构造一对点电荷形成的虚拟电极,可以模
拟特定形状的电极所形成的电场环境.这种“类现场”
的量子化学计算方法广泛应用于研究有机共轭分

子.通过研究二噻吩在电场作用下的构象行为[21,22],
确定了电场与分子相互作用的本质是电场鄄偶极相
互作用.模拟结果还给出顺、反构象的能量差与电场
的平方成正比,过渡态能量与稳定分子的能量差与
电场的平方成正比等定量关系[23]. 如果进一步考虑
分子在电场作用下的转动问题,可以建立电场作用
下的取向分析方法[24].借助这两个“类现场”的理论
分析技术,可以得到分子电子材料与电场作用的初
步信息.

随着共轭体系长度的增加 , 其最高占据轨道
(HOMO)和最低未占轨道(LUMO)的能级差减小,这
也预示着长共轭体系,例如聚苯[25]、聚乙炔[26-28]、聚噻

吩[29]和聚呋喃[30],可以在未来的分子电子器件中充
当分子导线. Hartree鄄Fock和密度泛函理论(DFT)方

法对上述线性 仔鄄共轭寡聚物的研究表明[25-32], 分子
的几何构型、轨道的空间分布、轨道能级以及分子

偶极等性质与外电场相关.外电场对分子几何结构
的影响主要体现在键长的变化上.电场的增强使共
轭分子的单键变短、双键变长,导致共轭性增加[25].
对于部分分子导线而言,双键的变化量与电场的平
方成正比[26]. 由于分子具有离域的 仔电子, 当其处
于电场中时, 骨架上的电荷易于重新排布, 分子的
自洽场能量则不断降低. 外电场增强, 诱导偶极也
不断变大[26].电场对电子结构的影响主要体现在降低
了分子的能隙(ELUMO-EHOMO, EHOMO和 ELUMO分别代表

最高占据轨道和最低空轨道的能量),同时使HOMO
的空间分布向低电势端移动, 而 LUMO 向高电势
端移动.此外,聚乙炔等分子的能隙与链长的变化遵
循线性关系[26],即

(ELUMO-EHOMO)n=k0/n+(ELUMO-EHOMO)肄 (1)
这一点符合直链同系物的基本特征.公式(1)中 n代
表聚乙炔中重复单元数(即 仔键数目), k0为拟合数

据得到的斜率.然而引入外电场后,这种性质不复存
在.由于分子电子传递的势垒近似等于能隙的一半,
因此了解分子的(ELUMO-EHOMO)与外电场的定量关系
对掌握分子电子传递至关重要.对上述系列分子导
线的研究表明 , 外电场的增加可以使分子的能隙
(ELUMO-EHOMO)减小,减小量与外电场的平方有线性关
系[26],即

(ELUMO-EHOMO)n,F=-knF2+(ELUMO-EHOMO)n (2)
式中 kn是线性系数, F代表外电场强度.
由于分子能隙还是链长的函数(公式(1)), 通过

拟合可得 kn=ksn2+bs (ks与 bs分别为线性拟合的斜

率与截距). 因此(ELUMO-EHOMO)n,F可以进一步表示为:
(ELUMO-EHOMO)n,F=-(ksn2+bs)F2+k0/n+

(ELUMO-EHOMO)肄 (3)
即电场作用下的(ELUMO-EHOMO)随电场强度的增加而
减小,随分子链长的增加而减小[26].

分子链中相邻芳环之间的扭转角是决定分子导

电性的另一关键因素.通过分析二苯乙炔在电场下
的构象,归纳出分子的扭转角 兹与分子极化率 琢的
定量关系[31]:

琢=f(兹)=k1+k2cos2兹 (4)
式中 k1和 k2分别对应拟合直线的截距和斜率,其扭
转势垒 驻E*与电场强度的平方亦成线性关系[31]:

驻E*=kF2+E*
0 (5)

式中 k是与分子性质有关的比例系数, E*
0是二苯乙
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炔分子在零电场下的扭转势垒.
共轭大环分子骨架上具有大的 仔电子结构,同

时骨架上的功能基团则赋予其更多的特殊性能,因
此这类分子在材料科学[33]、主体鄄客体识别[34],特别是
分子电子器件领域[35]有着广泛的应用前景.依据尺
寸和结构特点, 环状共轭分子可以分为三类:苯和
其他芳香环属于小环共轭分子; 而卟啉分子具有
中环共轭分子的特征,即中心空腔可以配合一个金
属离子; 大环共轭分子集中在寡聚苯乙炔撑大环
(phenylene鄄acetylene macrocycle, PAM 或 diethynyl 鄄
benzene macrocycle, DBM), 其中间近似 1 nm 的空
隙可以容纳一个原子簇.利用高精度的从头算和密
度泛函理论对 PAM[36]和 DBM[37]的研究表明, 环的
尺寸越大,分子具有越多的构象,特别值得关注的一
点是船式构象比椅式构象更稳定.其原因可以由最
新提出的一种环张力分析方法来理解[36]. 基于对分
子结构单元的构象分析,总张力能 ENew

砸杂园可以分解为

所有键角的剪切张力能(E(兹i)和 E(兹j))和扭转张力能
(E(准i))的加和[36],

ENew
砸杂园 越

2n

i=1
移E(兹i)+

2n

j=1
移E(兹j)+

n

i=1
移E(准i) (6)

式中 , E(兹i)和 E (兹j)分别是因键角 兹i(sp2鄄sp2鄄sp)和
兹j(sp鄄sp鄄sp2)偏离理想值(兹0

i =120毅, 兹0
j =120毅)而引起的

张力能; E(准i)是因分子中相邻苯环扭转而引起的扭
转张力能.利用上式,可以计算得出船式构象比椅式
构象能量更低,因此更稳定[36].这种张力分析方法不
需要对整个分子作庞大的从头算处理,只需要对其
结构单元进行构象分析就可求得任意大小、任意构

象的环张力能,同时也可以预测稳定构象,因此该方
法具有简单、易于程序化的优点,特别适合在分子动
力学模拟中应用.
此外,碳纳米管[38]和单层石墨烯[39]也都是值得

关注的分子电子材料.相对于碳纳米管的研究,对单
层石墨烯的很多性质的研究都处于起步阶段,特别
是材料缺陷的研究[40].目前的理论研究表明,不同直
径的碳纳米管连接时会出现缺陷,采用 5-7元环连
接时,缺陷能最低[41,42].而理论研究的结果表明单层
石墨烯的缺陷处更容易吸附气体分子 [43], 例如 NO
吸附在石墨烯的缺陷处时比吸附在完整的石墨烯

上,吸附热增加了 2.74 eV.

3 分子电子传递的理论研究
上面介绍了电场作用下的静态研究,而电子材

料的动态电子输运才是最直接的电子传递特征.目
前的理论和计算技术的发展,提供了密度泛函理论
(DFT) [44,45]结合非平衡格林函数(NEGF) [46]方法的有

效模拟手段,但是理论模拟的重点更应该阐述动态
输运行为与静态结构之间的定量或定性关系,从而
为器件设计打下基础.上述理论方法中,电流的计算
依据 Landauer鄄B俟ttiker公式积分[46]得到:

I= 2e
h

滋R

滋L
乙 dE(fL(E,Vb)-fR(E,Vb))·T(E,Vb) (7)

式中, h是普朗克常数, fL(E,Vb)和 fR(E,Vb)分别是左、
右电极在给定偏压 Vb 时能级为 E 的电子分布函
数, T(E,Vb)代表透射谱, 是特定偏压 Vb下能级 E的
函数, [滋L(Vb), 滋R(Vb)]是对积分有贡献的能量区域,称
之为偏压窗口.对寡聚苯乙炔撑分子导线的电子输
运行为的研究[47]表明,由于接触金电极的作用,有机
分子的静态特征,如几何构型和能隙,均受到电场的
显著影响,然而电子输运行为的变化却很微弱.在二
苯乙炔分子导线的研究中发现导电性对苯环之间的

扭转角有直接的依赖关系,扭转角为 0毅时分子结的
电导是 90毅时的 65倍[31].
分子导线研究的核心内容之一是确定电子输运

能力对电子传递距离的定量关系,即确定电子隧穿
系数 茁.宏观金属导线的电阻随长度的增加呈线性
增加,但是对于微观的分子导线,是否还遵循此种关
系? Frisbie等[48,49]利用导电原子显微镜(C鄄AFM)研究
了不同链长的饱和烷基硫醇,发现电导随分子链的
增加呈指数衰减, 茁为 8.8 nm-1. Wandlowski 等 [50]考

虑不同的烷基链构象, 通过扫描隧道显微镜(STM)
实验测量得到烷基链的 茁 为 7.5-7.3 nm -1. Kohn
和 Guo[51]利用 NEGF/DFT预测了烷基链的 茁为 7.5
nm -1. McDermott 等 [52]对比了(SiH2)n 链通过巯基或

氨基分别与电极连接, 茁分别为 0.9 和 0.7 nm-1, 相
应的 NEGF/DFT 计算结果与实验相吻合 . 烷基链
HS(CH2)nSH 与硅基链 HS(SiH2)nSH 由于分子本身
结构的差别, 导致 茁差别非常大. 我们通过对一系
列不同结构、不同长度的分子导线的系统研究[53](模
型如图 3(a)所示), 包括饱和的烷基链和共轭的聚
苯、聚呋喃、聚乙炔等,发现分子导线的电阻随链长
的增加呈指数增加,遵循如下公式,即电导随链长指
数衰减[53],

R=R0exp(茁d) (8)
R表示分子导线的电阻, R0为接触电阻, d为分子长
度.其中全反式聚乙炔的电导随链长衰减最慢, 即 茁
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最小(0.36 nm-1).而饱和烷基分子的电导随链长的增
加衰减最快,其 茁为 7.3 nm-1.随后的研究表明, 茁与
无穷链长分子的能隙(Eg)肄有如下定量关系[53],

茁=-0.19+0.32(Eg)1/2
肄0 (9)

该关系直接确定了分子结电子输运的动态参数(电
子隧穿系数)和分子的静态特征(能隙)之间的定量关
系.确立此关系式极大地促进了对未知分子导线电
子输运能力的预测.对公式外推的结果还显示,当能
隙(Eg)肄小于 0.35 eV时, 茁将等于 0. 这预示了分子
的电导可能是一个定值.据此可以认为此类分子,例
如碳纳米管和低聚卟啉等材料,将是非常有潜力的
分子电子材料.

分子导线领域另一个值得关注的问题是电子

传递的路径,尤其是环状分子可能会有不同的电子
传递路径,例如苯、卟啉和轮烯等.目前,一种有效地
解释电子传递路径导致电导差别的理论模型是量

子干涉效应[54-57]. Walter等[55]发现 2,6鄄取代的萘电导
大于 2,7鄄取代的萘.在 2,6鄄萘中,电子传递经过两条
长度相同的路径,电子的相长干涉导致分子电导增
加. 但是在 2,7鄄萘中, 电子传递经过两条长度不同
的路径, 两个路径的相位差为 仔, 电子相消干涉导
致分子电导降低.另一种模型是根据电子传递势垒
的高低,确定电子传递最可能路径.例如,我们在对
卟啉分子的研究中发现其中心金属离子对电导有

图 3 分子电子输运的理论模拟

Fig.3 Theoretical simulation on the molecular electron transfer
(a) theoretical simulation on a series of molecular conducting wires[53]; (b) the connection dependence of electron transfer path[59].

The electron does not go through the metal center in the parallel鄄connected porphyrin. However, in the diagonal鄄connected porphyrin,
the electron takes the path through the metal center.

(a)

(b)
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影响[58,59].分子与电极采用不同的连接方式时[59],影
响也不同. 对角连接的影响最显著, 由此可以确定
电子通过卟啉的金属中心传递,如图 3(b)所示.水平
连接时,不同的金属卟啉具有相似的电子输运行为,
所以电子只通过卟啉的共轭环传递.在比较了铁卟
啉吸附 CO前后的电子输运行为之后,电子传递路
径的观点得到了进一步的确认.

分子二极管是重要的分子电子器件之一 [60,61].
分子整流的思想源于 Aviram和 Ratner[60]在 1974年
提出的利用功能有机分子作为整流器件 . 分子整
流的形式众多 , 包括 donor鄄滓鄄acceptor 型 [60]、donor鄄
仔鄄acceptor型 [62]、donor鄄acceptor 型 [63]、构象转变 [64]和

界面引起的整流[65]等.从分子导线出发,可以进一步
考察不对称取代对电子输运的影响[66,67],质子转移引
起的整流[68],碱基对结合引起的整流[69],以及电极与
分子的耦合对整流效率的影响等[17].

引入不对称基团是实现分子整流的最简单的方

式[66].借鉴宏观半导体概念,可以定义这类整流为 p鄄
n结型分子整流.在寡聚苯乙炔撑中引入吸电子取
代基(—NO2,—COOH)和给电子取代基(—NH2),通
过三键或双键连接, 即构成 donor鄄仔鄄acceptor 结构
的整流分子.利用非平衡格林函数的理论计算表明,
在外电场的作用下,分子能级和前线分子轨道的空
间分布可以反映电子的不对称传递特征[66]. 实现分
子整流的另一有效途径是从化学角度出发,通过构
建合适的化学反应来调控电子传递.例如通过调节
环境的 pH诱导的质子转移即可引起显著的整流效
应[68],质子转移之前分子只表现出微弱的整流,但是
质子转移发生以后,整流效应明显增强.

从分子导线、分子二极管到分子开关和分子场

效应管,这些概念都没有脱离传统的电子学范畴.分
子电子学作为一门独立的分支,不但需要展示宏观
器件与分子器件相同的一面,而且还要指出他们的
差别,特别重要的是提出微观世界特有的新器件原
型.例如在宏观世界将两个二极管串联,并不能改善
器件的整流效率,但是可以改变开关电压.与之对照
的是,在分子尺度由于单元之间的电子耦合极大地
影响了器件的性能,耦合使两个串联的分子二极管
有更大的整流比,这一点与宏观串联的二极管有本
质的不同.此外,两个分子之间的耦合也会影响体系
的电子输运行为[70].这些规律的发现,可能对分子电
子器件的设计有指导意义.

4 分子电子传递的实验研究
分子电子传递的实验研究包含两个方面的含

义: (i) 利用微观的方法和技术, 直接从分子操作和
测量出发,了解分子电子传递的特点; (ii)利用宏观
的方法,找到实验数据中蕴涵的微观信息,间接地了
解分子的结构和功能[71,72].

扫描探针显微镜是研究和操纵分子的有力工

具 [73]. 利用导电原子力显微镜可以构造金属鄄有机
分子鄄金属结(MMM),实现分子尺度的电学测量[74,75].
将有机分子组装在基底电极表面, 在导电针尖和样
品间施加一个偏压后,将有电流产生,借助电流-电
位关系可以绘制空间可分辨的样品导电分布图或在

固定位置测量样品的纳米电学性质 . Solomon [76]、

Lindsay[77]和 Frisbie[78]等研究组利用此方法研究了大

量的分子结电导,探索分子鄄电极界面、分子本身结构
对分子电子传递的影响.形成 MMM结的另一种方
法是机械控制的纳米劈裂(MCBJ)技术.利用改进的
扫描隧道显微术,将针尖与基底接触后再拉断,形成
MMM结. MCBJ方法测量分子电导的优点是可以
对数千次测量结果做统计分布处理,得到可靠、可重
复性的结果. Tao[2]和 Venkataraman [79,80]等研究组利

用 MCBJ方法测量单分子结电导并得到许多有意
义的结论,给出了分子电导与扭转角的定量关系[79]

以及与分子能隙的关系[80].
利用导电针尖修饰的方法形成 MMM结,可以

使分子电子传递的测量更稳定和更可靠,从而测量
一些生物大分子的电学性质[81-84]. 分子尺度的电子
传递一般符合 Simmons 模型, 通过对 I-V 曲线拟
合,能够得到电子隧穿的势垒高度和宽度.例如在对
蛋白质分子的研究中,可以在短时间内对样品施加
力脉冲,观察蛋白质分子的应力鄄应变性质,从而求
出蛋白质的杨氏模量[81,82].也可以在一个恒定的压力
下,在约 1 h的时间内考察分子形变,将分子结构、
电学性质和生物活性关联起来[85-87].

尽管表面电化学是宏观的实验方法,但经过深
入地数据分析和比较,依然可以间接了解到分子结
构和电活性基团所处的微环境的信息[88-90]. 其中转
移系数 琢、转移电子数、重组能等参数,与微观结构
直接相关.例如转移电子数既是宏观电化学的可测
结果,又与蛋白质亚基之间的连接方式相联系,因此
可以通过实验中的转移电子数,理解血红蛋白中亚
基之间的连接方式[91].当其与表面活性剂双十二烷基
二甲基溴化铵(DDAB)发生相互作用时,随着DDAB
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浓度的增大,转移电子数由 2逐步向 1过渡,表明电
极过程由双电子到单电子, 即蛋白亚基之间的连接
更为松散. 此外, 体系的重组能则直接反映了电活
性中心的溶剂化环境[92].利用 Marcus模型,拟合实
验数据, 可以得到溶剂化微环境的信息.例如在研
究直链烷基硫醇自组装膜对铜蓝蛋白的保护作用

时,即使尿素的浓度增加到 9.0 mol·L-1,重组能降低
幅度也不大, 说明铜蓝蛋白变性轻微 [92](如图 4 所
示).利用电化学宏观参数的变化来定性地理解电活
性中心的微观性质可以拓展表面电化学这一经典学

科的应用价值[93].

5 总 结
利用原子、分子来构建电子器件是人类的梦想,

是否可以成真则需要大量的分子尺度电子传递的基

础研究.影响分子电子传递的因素复杂多样,因此单
纯地考察分子本身并不足以了解分子电子传递的本

质.纳米电极、界面以及环境也是必须要系统考察的
因素.本文从实验与理论模拟方面论述了分子水平

研究电子传递的进展.第一,利用分子动力学模拟纳
米电极的形貌和特性,探索电极对电子传递的影响.
第二,利用量子化学模拟分子中电子传递,排除界面
效应,探索分子本身的电子传递特性.第三,利用扫
描隧道显微技术和电化学研究分子结中电子传递.
从微观的实验测量结合传统的宏观实验,经过合理
的分析推理,得到电子传递的信息.实验测量结合计
算化学的模拟,加深了在分子水平上对电子传递的
认识.
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