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摘摇 要: 荧光寿命和荧光量子产率在揭示同分异构现象对有机分子荧光的影响机制方面具有重要作用,有望成为

区分水体中结构相似的有机污染物的光谱参数。 对同分异构体蒽和菲的三维荧光光谱、荧光寿命和荧光量子产率

进行了研究,结果表明:在三维荧光光谱中,蒽强荧光峰的发射波长相对于菲发生了红移,蒽弱荧光峰的激发波长

和发射波长相对于菲均发生了红移;在激发波长为 254郾 5 nm、质量浓度为 5 mg / L 的条件下,蒽和菲的荧光寿命分

别约为 4郾 4 ns 和 14郾 9 ns;蒽和菲的最大吸收波长分别为 355 nm 和 292 nm,在 25 益、质量浓度为 1 mg / L 的条件下对

应的荧光量子产率分别为(29郾 07 依 0郾 61)%和(4郾 94 依 0郾 12)% 。 密度泛函理论的计算结果表明:在发射态下,蒽和

菲的前线分子轨道能级差 驻E 分别为 0郾 284 56 eV 和 0郾 325 77 eV,说明蒽的分子硬度比菲小,蒽较不稳定,其 仔 电子

更容易从基态被激发到激发态,因而荧光强度和荧光量子产率比菲大;同时蒽上离域的 仔 电子完成 仔-仔*跃迁所

需的时间更短,因此荧光寿命更短。
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引摇 言

荧光分析法( fluorescence analysis)是利用分子

被光照射后所发射的具有特征波长的荧光来进行定

性或定量分析的方法,广泛应用于化学[1]、临床医

学[2]、药学[3] 和环境科学[4] 等领域。 在荧光分析法

中,三维荧光光谱分析法因具有灵敏度高、检测限

低、便捷快速等优点,在水体水质异常快速预警、水
污染成因快速诊断及水污染溯源中展现出良好的应

用前景[5 - 6]。 在水体中,结构相似的有机污染物可

能具有相近的三维荧光光谱,这为它们的精准溯源

带来挑战。 因此,深度挖掘荧光特征是精准识别结

构相似的有机污染物的关键。
荧光寿命( fluorescence lifetime,子)和荧光量子

产率( fluorescence quantum yield,FQY)是荧光化合

物的重要发光参数[7],可以用来区分取代基位置异

构、构型异构、构象异构的同分异构体,例如区分 D鄄
色氨酸和 L鄄色氨酸[8],证明 2鄄氨基嘌呤的互变异构

等[9]。 荧光寿命和荧光量子产率对于揭示同分异

构现象对分子荧光的影响机制以及同分异构体的精

准识别具有重要作用[10]。
多环芳烃是存在于污水或天然水体中的常见有

机污染物[11],具有较强的致畸、致癌、致突变作用。
同时,取代基位置异构和苯环排布异构是多环芳烃

中的常见异构现象。 因此,选取多环芳烃作为研究

对象可以较为清晰地探究同分异构现象对分子荧光

的影响机理以及构建同分异构体精准识别的方法,
具有较强的科学意义和工程价值。 目前,已有相关



研究报道了取代基位置异构对荧光特性的影响[12],
但是苯环排布方式对多环芳烃分子荧光的影响机制

尚不清楚,也未见通过荧光寿命和荧光量子产率实

现多环芳烃同分异构体精准识别方法构建的相关报

道。 本研究选取同分异构体蒽和菲作为多环芳烃的

典型代表,测定了它们的三维荧光光谱、荧光寿命和

荧光量子产率,并结合量子化学计算,解析苯环排布

异构对多环芳烃分子荧光的影响机制,为尝试构建

多环芳烃同分异构体精准溯源的新方法奠定理论

基础。

1摇 实验部分

1郾 1摇 实验材料

蒽、菲,纯度 > 99% (GC),Sigma鄄Aldrich 公司;
Ludox AS鄄30 胶态二氧化硅悬浮液,质量分数为

30% , Sigma鄄Aldrich 公 司; 乙 醇, 纯 度 > 99郾 9%
(HPLC),J&K 公司。 蒽和菲的分子中均含有 3 个

苯环,二者互为同分异构体,其中蒽属于线性排布,
菲属于角形排布,其结构式如图 1 所示。

图 1摇 蒽和菲的结构式

Fig. 1摇 Structural formulae of anthracene and phenanthrene
摇

1郾 2摇 蒽和菲溶液的配制

使用乙醇为溶剂配制 1 000 mg / L 的蒽和菲溶

液作为储备液,置于 4 益冰箱中避光保存备用,临用

时用乙醇稀释至所需浓度。
1郾 3摇 测试与表征

采用荧光分光光度计(F2700,Hitachi 公司)测

定样品的三维荧光光谱。 激发波长的扫描范围为

220 ~ 600 nm,发射波长的扫描范围为 230 ~ 650 nm,
步进 波 长 5 nm, 扫 描 电 压 700 V, 扫 描 速 度

12 000 nm / min。
采用紫外可见分光光度计 (DR6000,Hach 公

司)测定样品的紫外可见吸收光谱,扫描范围为

200 ~ 500 nm。
采用稳态 /瞬态荧光仪(FLS1000,Edinburgh In鄄

struments 公司)测定样品的荧光量子产率,使用积

分球直接法测试。
采用稳态 /瞬态荧光仪(FLS1000,Edinburgh In鄄

struments 公司) 测定样品的荧光寿命。 光源采用

EPLED 系列皮秒脉冲二极管激光器,激发波长为

254郾 5 nm,分析通道数目为 2 048。 在 350 ~ 500 nm
的波长范围内记录不同波长下的荧光寿命,测定荧

光衰减曲线以及相应条件下的仪器响应函数

(instrument response function, IRF)曲线,通过拟合

扣除仪器响应时间的影响。 荧光衰减曲线通过多指

数函数(式(1))表示。

R( t) = 移
n

i = 1
B iexp( - t / 子i) (1)

式中:R( t)为荧光总强度,B i和 子i分别为不同分子构

象的指前因子和荧光寿命。 字2是检验拟合结果质量

好坏的直接标志,通常在 1郾 0 ~ 1郾 3 范围内都是合

理的。
1郾 4摇 量子化学计算

使用 Gaussian view 06 软件生成分子结构,
Gaussian 16W 进行计算。 采用密度泛函理论中的

B3LYP 泛函,在 6鄄31G(d,p)基组水平上对蒽和菲

分子结构的基态进行频率和能量优化。 采用基于构

型相互作用单体 ( configuration interaction singles,
CIS)的方法,在 6鄄31G(d,p)基组水平上对激发态进

行优化[13]。 利用优化好的结构,在 B3LYP / 6鄄31G
(d,p)水平上计算蒽和菲的吸收光谱和发射光谱。
本研究是在乙醇溶剂中进行的,以上所有过程均结

合类导体极化连续模型 ( conductor鄄like polarizable
continuum model,CPCM)模拟乙醇的溶剂效应。

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 三维荧光光谱

蒽和菲的三维荧光光谱包含众多的荧光峰,大
致可以分成强荧光峰和弱荧光峰两个区域,如图 2
所示。 荧光峰的位置以[激发波长 /发射波长]表

示,在蒽的三维荧光光谱中,强荧光峰区域有 3 个

峰:[250 / 380]nm、[250 / 400] nm、[250 / 425] nm;弱
荧光峰区域有 8 个峰: [340 / 380] nm、[340 / 400]
nm、[340 / 425] nm、 [355 / 380] nm、 [355 / 400] nm、
[355 / 425]nm、[375 / 400]nm、[375 / 425]nm。

在菲的三维荧光光谱中,强荧光峰区域有两个

峰:[250 / 350] nm、[250 / 365] nm;较弱的荧光峰区

域有 4 个峰:[275 / 350] nm、[275 / 365] nm、[290 /
350]nm、[290 / 365] nm;最弱的荧光峰区域有两个

峰:[360 / 405]nm、[360 / 425]nm。 在蒽和菲的弱荧

光峰区域有几个相近的荧光峰,例如蒽的 [355 /
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图 2摇 蒽和菲的三维荧光光谱

Fig. 2摇 Three鄄dimensional fluorescence spectra of
anthracene and phenanthrene

摇

400]nm、[355 / 425]nm 和菲的[360 / 405]nm、[360 /
425]nm。

比较二者的荧光峰可以看出,在激发波长为

250 nm 处,蒽和菲均为强荧光峰区域,蒽的发射波

长在 380 ~ 425 nm 之间,菲的发射波长在350 ~
365 nm,蒽强荧光峰的发射波长相对于菲发生红移。
在弱荧光峰区域:蒽的激发波长在 340 ~ 375 nm,菲
的激发波长在 275 ~ 360 nm;蒽的发射波长为 380 ~
425 nm,菲的发射波长为 350 ~ 425 nm。 结果表明蒽

弱荧光峰的激发波长和发射波长相对于菲均发生了

红移。 此外,在相同的质量浓度(0郾 01 mg / L)下,蒽
在最强荧光峰 [250 / 380] nm 处的荧光强度约为

9 999;菲在最强荧光峰[250 / 365]nm 处的荧光强度

约为 746郾 2,表明蒽的荧光强度大于菲。
2郾 2摇 紫外可见吸收光谱

图 3 为蒽和菲(1 mg / L)的紫外可见吸收光谱。
可以看出,蒽和菲均有 2 个吸收带。 蒽在 B 带的最

大吸收峰位于 251 nm 处;在 K 带有 3 个明显的吸收

峰,分别位于 340 nm、355 nm、375 nm 处,其中最大

吸收峰位于 355 nm 处。 菲在 B 带的最大吸收峰位

于 250 nm 处;在 K 带有 2 个明显的吸收峰,分别位

于 275 nm、 292 nm 处, 其中最大吸收峰位于约

292 nm 处。B 带上的吸收峰是由共轭双键产生的,K
带上的吸收峰主要是由封闭共轭体系的 仔-仔*跃迁

和苯环振动重叠而产生的。 蒽和菲在 K 带上都拥

有多个吸收峰,这主要是由分子吸收能量后从基态

跃迁到第一电子激发态中的各个不同振动能级引起

的。 在 B 带中,二者的最大吸收峰都位于 250 nm 左

右,但是蒽的吸收强度比菲强。 在 K 带中,蒽的最

大吸收峰所在的波长相对于菲发生红移。 以上结果

表明,蒽和菲的苯环排列方式对分子中电子的跃迁

产生很大的影响。

图 3摇 蒽和菲(1 mg / L)的紫外可见吸收光谱

Fig. 3摇 UV-Vis absorption spectra of anthracene and
phenanthrene (1 mg / L)

摇

2郾 3摇 荧光量子产率

荧光量子产率在测试中容易受温度[14 - 16] 和激

发波长[17]的影响。 为保证测试结果的准确性,选取

紫外可见吸收光谱(图 3)中吸收峰对应的波长作为

激发波长,在室温 25 益、质量浓度 1 mg / L 的条件

下,探究荧光量子产率与激发波长的关系;同时在相

同的激发波长(250 nm)和质量浓度(1 mg / L)下,探
究温度对荧光量子产率的影响。

表 1 为在相同温度(25 益)时蒽和菲在不同激

发波长下的荧光量子产率。 在 B 带上,蒽和菲在约

250 nm 处各有一个吸收峰,其荧光量子产率分别为

(32郾 93 依 2郾 15)% 和(3郾 95 依 0郾 01)% 。 在 K 带上,
蒽和菲的最大吸收波长分别位于 355 nm 和 292 nm,
其荧 光 量 子 产 率 分 别 为 ( 29郾 07 依 0郾 61 )% 和

(4郾 94 依 0郾 12)% 。 上述结果显示,同一化合物在不

同激发波长下的荧光量子产率存在差异。 结合紫外

可见吸收光谱可知,吸收强度反映电子在该波段分
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子跃迁概率的大小,吸收强度越大,电子跃迁概率越

大,越容易发生跃迁[18];吸收波长反映电子跃迁所

需的能量大小,吸收波长越大,电子跃迁所需的能量

越低,越容易发生跃迁。 因此,蒽和菲在不同激发波

长下的荧光量子产率大小取决于荧光在产生过程中

的分子跃迁概率和跃迁所需能量,分子跃迁概率越

大,跃迁所需能量越低,荧光量子产率越大。

表 1摇 蒽和菲在不同激发波长下的荧光量子产率(25 益)
Table 1摇 Fluorescence quantum yields of anthracene and

phenanthrene at different excitation
wavelengths(25 益)

化合物
激发

波长 / nm
吸光度 /
a. u.

散射

范围 / nm
发射

范围 / nm
荧光量子

产率 / %

251 0郾 657 241 ~ 269 345 ~ 450 32郾 93 依 2郾 15

蒽 340 0郾 039 330 ~ 350 365 ~ 450 31郾 80 依 2郾 88

355 0郾 059 345 ~ 365 370 ~ 450 29郾 07 依 0郾 61

375 0郾 056 370 ~ 379 380 ~ 450 27郾 36 依 0郾 45

250 0郾 356 241 ~ 269 345 ~ 450 3郾 95 依 0郾 01

菲 275 0郾 062 260 ~ 290 345 ~ 450 3郾 18 依 0郾 14

292 0郾 060 277 ~ 307 345 ~ 450 4郾 94 依 0郾 12

摇 摇 在相同的激发波长(250 nm)下,分别在 - 20、
0、10、20、30 益下测试蒽和菲的荧光量子产率,结果

如图 4(a)所示。 在 - 20 ~ 30 益范围内,蒽和菲的荧

光量子产率随着温度的升高而缓慢减小。 这是由于

随着温度的升高,溶液中分子的活性增强,溶液的黏

度减小,溶质分子与溶剂分子之间的碰撞机会增大,
提高了非辐射跃迁速率,使蒽和菲的荧光量子产率

减小。 图 4(b)为蒽和菲的荧光量子产率差值随温

度的变化。 在 - 20 ~ 30 益范围内,蒽和菲的荧光量

子产率差值随着温度的降低而增大。
总的来说,在本实验条件下,相同温度、相近的

激发波长范围下,蒽的荧光量子产率明显高于菲;在
相同的激发波长下,蒽和菲的荧光量子产率差值随

着温度的降低而增大。 蒽和菲的荧光量子产率的差

异,可以有效区分这两种同分异构体。
2郾 4摇 荧光寿命

荧光寿命的大小受发射波长和浓度的影响[19]。
在激发波长为 254郾 5 nm、质量浓度为 5 mg / L 的条件

下,探究了发射波长对蒽和菲荧光寿命的影响,结果

如表 2 所示。 结果表明,二者的荧光寿命均保持良

好的单指数衰减。 蒽在不同发射波长下的荧光寿命

均保持在 4郾 4 ns 左右;菲在 365 nm、400 nm、405 nm

图 4摇 温度对蒽和菲的荧光量子产率以及二者

差值的影响(激发波长为 250 nm)
Fig. 4摇 Effect of temperature on the fluorescence quantum

yields of anthracene and phenanthrene and their
differences (with an excitation wavelength of 250 nm)

摇

的发射波长下荧光寿命保持在 14郾 9 ns 左右,仅在

425 nm 处荧光寿命(约 14郾 5 ns)略有减小。 两种同

分异构体的荧光寿命在选取的发射波长范围内大致

保持在某一稳定数值。

表 2摇 不同发射波长下蒽和菲溶液(5 mg / L)的荧光寿命

Table 2摇 Fluorescence lifetimes of anthracene and phenanthrene
solutions (5 mg / L) at different emission wavelengths

化合物 发射波长 / nm 荧光寿命 / ns 字2

380 4郾 391 4 依 0郾 014 6 1郾 239 5

蒽 400 4郾 399 5 依 0郾 011 1 1郾 291 8

425 4郾 366 6 依 0郾 008 3 1郾 089 6

365 14郾 862 2 依 0郾 033 4 1郾 012 6

菲
400 14郾 955 5 依 0郾 052 5 1郾 102 2

405 14郾 975 6 依 0郾 058 6 1郾 292 8

425 14郾 496 0 依 0郾 109 5 1郾 037 2

摇 摇 在激发波长为 254郾 5 nm 的条件下,分别在 5 伊
10 - 3、5 伊 10 - 2、 5 伊 10 - 1、 5 伊 100、 5 伊 101、 5 伊
102 mg / L 的质量浓度下测试蒽和菲的荧光寿命,其
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中蒽的发射波长设置为 400 nm,菲的发射波长设置

为 365 nm,结果如表 3 所示。 结果表明,在 5 伊
10 - 3 ~5 伊 10 - 1 mg / L 范围内,蒽的荧光寿命基本保

持在(4郾 048 8 依 0郾 040 6) ns 左右。 在 5 伊 10 - 1 ~
5 伊 102 mg / L范围内,蒽的荧光寿命随着质量浓度的

增大先增加后减小。 蒽的荧光寿命减小可能是内滤

效应导致的,内滤效应是指在溶液浓度较高时,会发

生溶质间的相互作用,其激发态分子与基态分子容

易产生二聚物或者与其他溶质分子形成复合物,从
而导致荧光光谱改变、荧光强度下降以及荧光寿命

减少。 菲的荧光寿命随着质量浓度的增大而增大,
5 伊 102 mg / L下的荧光寿命比 5 伊 10 - 3 mg / L 下的荧

光寿命增加了 11郾 19% 。 这主要是由于浓度增大

时,菲会形成基态分子聚集体,导致电子跃迁受到阻

碍,辐射跃迁速率减小,荧光寿命增长[7]。 上述结

果表明,浓度对同分异构体荧光寿命的影响有所不

同,浓度越高,蒽和菲的荧光寿命差异越大,二者更

容易区分。
2郾 5摇 量子化学计算结果

前文系统分析了蒽和菲的紫外可见吸收光谱

和三维荧光光谱特征,并探究了不同因素对二者

荧光寿命及荧光量子产率的影响。 显然,蒽和菲

的荧光特征具有较大的差异,为了从微观机理层

面解析这种差异的原因,本研究开展了量子化学

计算。 图 5 为蒽和菲在基态、激发态和发射态下的

高能占据分子轨道(high energy occupied molecular

表 3摇 不同质量浓度下蒽和菲溶液的荧光寿命

Table 3摇 Fluorescence lifetimes of anthracene and phenanthrene
solutions at different mass concentrations

化合物 质量浓度 / (mg·L - 1) 荧光寿命 / ns 字2

5 伊 10 - 3 4郾 082 5 依 0郾 005 4 1郾 263 9

5 伊 10 - 2 4郾 072 9 依 0郾 009 1 1郾 282 9

蒽
5 伊 10 - 1 4郾 015 1 依 0郾 008 7 1郾 289 7

5 伊 100 4郾 399 5 依 0郾 011 1 1郾 291 8

5 伊 101 4郾 300 7 依 0郾 005 5 1郾 292 3

5 伊 102 4郾 210 1 依 0郾 009 3 1郾 299 8

5 伊 10 - 3 14郾 307 1 依 0郾 043 3 1郾 287 0

5 伊 10 - 2 14郾 760 4 依 0郾 029 9 1郾 241 5

菲
5 伊 10 - 1 14郾 810 0 依 0郾 025 8 1郾 179 8

5 伊 100 14郾 955 5 依 0郾 052 5 1郾 102 2

5 伊 101 15郾 512 3 依 0郾 020 1 1郾 093 7

5 伊 102 15郾 908 4 依 0郾 030 0 1郾 100 8

orbitals,HOMO)和低能未占据分子轨道( low energy
unoccupied molecular orbitals,LUMO)。 由结果可知,
蒽和菲在基态、激发态和发射态下的 HOMO 电子云

都均匀分布于整个分子结构上,苯环的共轭 仔 电子

为其主要特征;共轭体系的电子被激发至 LUMO
后,苯环上 詤詤C C 共轭双键区域的电子云密度增大,
该跃迁属于 仔寅仔*跃迁;处于反键轨道的 仔*电子

非常不稳定,会从高能级迅速弛豫到第一激发态的

最低振动能级,经过辐射跃迁,伴随荧光的产生返回

摇 摇

图 5摇 蒽和菲在基态、激发态和发射态下的 HOMO 和 LUMO 示意图

Fig. 5摇 Schematic diagram of HOMO and LUMO for anthracene and phenanthrene in the ground, excited and emission states
摇
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基态,该过程属于 仔* 寅仔 跃迁,对应 LUMO寅
HOMO轨道跃迁。 HOMO 和 LUMO 的能级差 驻E
表示分子硬度(molecular hardness, 浊),可表明化

合物的稳定性[20] 。 表 4 为蒽和菲在基态、激发态

和发射态下高能占据分子轨道能量(EHOMO)、低能

未占 据 分 子 轨 道 能 量 ( ELUMO ) 以 及 二 者 差 值

(驻E)。 在发射态下,驻E蒽 (0郾 284 56 eV) < 驻E菲

(0郾 325 77 eV),说明蒽的分子硬度比菲小,蒽较不

稳定,蒽上的 仔 电子更容易从基态被激发到激发

态,因而荧光强度和荧光量子产率比菲大;同时,
蒽上离域的 仔 电子完成 仔-仔*跃迁所需的时间更

短,因此荧光寿命更短。

表 4摇 蒽和菲在基态、激发态和发射态下的分子硬度

Table 4摇 Molecular hardness of anthracene and phenanthrene in ground state, excited state and emission state

化合物
基态 激发态 发射态

EHOMO / eV ELUMO / eV 驻E / eV EHOMO / eV ELUMO / eV 驻E / eV EHOMO / eV ELUMO / eV 驻E / eV

蒽 - 0郾 203 85 - 0郾 068 23 0郾 135 62 - 0郾 260 80 0郾 053 01 0郾 313 81 - 0郾 249 37 0郾 035 19 0郾 284 56

菲 - 0郾 223 44 - 0郾 045 09 0郾 178 35 - 0郾 294 72 0郾 083 21 0郾 377 93 - 0郾 269 03 0郾 056 74 0郾 325 77

3摇 结论

本文研究了同分异构体蒽和菲的三维荧光光谱

和紫外可见吸收光谱特征,考察了不同因素对二者

荧光寿命及荧光量子产率的影响,并结合量子化学

计算,解析了苯环排布异构对多环芳烃分子荧光的

影响机制,得到如下结论。
(1)在三维荧光光谱中,蒽强荧光峰的发射波

长相对于菲发生了红移,蒽弱荧光峰的激发波长和

发射波长相对于菲均发生了红移;在紫外可见吸收

光谱中,蒽的最大吸收峰所在波长相对于菲发生了

红移。
(2)蒽和菲的荧光量子产率受到激发波长和温

度的影响。 在不同激发波长下蒽和菲的荧光量子产

率存在差异;在 - 20 ~ 30 益范围内,二者的荧光量

子产率均随着温度的升高而缓慢减小。
(3)蒽和菲的荧光寿命在选取的发射波长范围

内均稳定保持在某一数值。 蒽的荧光寿命在 5 伊
10 - 3 ~ 5 伊 10 - 1 mg / L 范围内基本保持在(4郾 048 8 依
0郾 040 6)ns;在 5 伊 10 - 1 ~ 5 伊 102 mg / L 范围内,蒽的

荧光寿命随着质量浓度的增大先增加后减小;菲的

荧光寿命在 5 伊 10 - 3 ~ 5 伊 102 mg / L 范围内,随着质

量浓度的增大而增大。
(4)密度泛函理论计算结果表明,在发射态下,

驻E蒽(0郾 284 56 eV) < 驻E菲(0郾 325 77 eV),说明蒽的

分子硬度比菲小,蒽较不稳定,蒽上的 仔 电子更容

易从基态被激发到激发态,因此荧光强度和荧光量

子产率比菲大;同时蒽上离域的 仔 电子完成 仔-仔*

跃迁所需的时间更短,因此荧光寿命更短。
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Comparison of the fluorescence characteristics of two isomers:
anthracene and phenanthrene

SUN YaJing1 摇 SHEN Jian2,3 摇 CHENG Cheng2,3 摇 LIU ChuanYang2,3 摇 SONG YiMing2,3 摇
XIONG QiuRan2,3 摇 WU Jing2,3* 摇 TANG JianShe1,4*
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2. Research Center of Environmental Technology in Water Pollution Source Identification and Precise Supervision, School of Environment,

Tsinghua University, Beijing 100084;
3. Research and Development Center of Advanced Environmental Supervision Technology and Instrument, Research Institute for Environmental

Innovation (Suzhou), Tsinghua, Suzhou 215163;
4. Anhui Key Laboratory of Water Pollution Control and Wastewater Reuse, Anhui Jianzhu University, Hefei 230601, China)

Abstract: Fluorescence lifetime (FTM) and fluorescence quantum yield (FQY) play an important role in revealing
the mechanism of the effect of isomerism on the fluorescence of organic molecules and are expected to be used as
spectral parameters to distinguish between organic pollutants with similar structures in water. The three鄄dimensional
fluorescence spectra, FTM and FQY of the isomers anthracene and phenanthrene were studied. The emission wave鄄
length of the strong fluorescence peak of anthracene has a red shift relative to phenanthrene, and the excitation
wavelength and emission wavelength of the weak fluorescence peak of anthracene have a red shift relative to phenan鄄
threne in the three鄄dimensional fluorescence spectra. With an excitation wavelength of 254郾 5 nm and a mass con鄄
centration of 5 mg / L, the FTM of anthracene and phenanthrene were about 4郾 4 ns and 14郾 9 ns, respectively. The
maximum absorption wavelengths of anthracene and phenanthrene were 355 nm and 292 nm, respectively. The cor鄄
responding FQYs at 25 益 and 1 mg / L were (29郾 07 依 0 61) % and (4郾 94 依 0郾 12) % , respectively. Density func鄄
tional theory calculations showed that in the emission state, the orbital energy gaps (驻E) between the frontier mo鄄
lecular orbitals of anthracene and phenanthrene were 0郾 284 56 eV and 0郾 325 77 eV, respectively, indicating that
the molecular hardness of anthracene is smaller than that of phenanthrene and that anthracene is less stable. The 仔
electrons of anthracene are more easily excited from the ground state to the excited state, and hence the fluores鄄
cence intensity and FQY are larger than those of phenanthrene. At the same time, the delocalized 仔 electrons in
anthracene require less time to complete the 仔-仔* transition, so its FTM is shorter.
Key words: anthracene; phenanthrene; polycyclic aromatic hydrocarbons; three鄄dimensional fluorescence spec鄄

trum; fluorescence quantum yield; fluorescence lifetime; density functional theory
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