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吡啶基酞菁 Ru 配合物电子结构和光谱性质计算 
张明晶 a    潘清江*,a    郭元茹*,b    张红星 c 

(a黑龙江大学化学化工与材料学院  功能无机材料化学省部共建教育部重点实验室  哈尔滨 150080) 
(b东北林业大学材料科学与工程学院  生物质材料科学与技术教育部重点实验室  哈尔滨 150040) 

(c吉林大学理论化学研究所  理论化学计算国家重点实验室  长春 130023) 

摘要  使用 DFT 和 TD-DFT 方法研究配合物[PcRu(RPy)(Py-COOH)](Pc 为酞菁; Py 为吡啶; R 分别代表 COOH, CN, H, 
Me 和 OMe)以及它们的单、双电子氧化衍生物的电子结构和吸收光谱, 分析表明中性配合物分子要比其氧化态更适合

做染料. 计算配合物在 350 nm 处有一个较强的 Soret 高能吸收带, 而在 600 nm 的 Q 带吸收相对较弱. 这些电子光谱被

指认为酞菁环内的 π→π*跃迁和 Ru→Py-COOH 电荷转移. 由于染料是通过轴向吡啶上的羧酸与半导体光阳极相联接, 
所以配合物的π→π*跃迁对随后的电子注入没有贡献; 加之该类配合物在400～580 nm可见光区无吸收, 解释了该类配

合物染料敏化太阳能电池光电转换效率低的原因.  
关键词  酞菁 Ru 光敏染料; 单、双电子氧化态; 电子光谱; 含时密度泛函理论 
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Abstract  It is well known that photosensitizers play a vital role in the dye-sensitized solar cells (DSSCs). Understanding of 
their structures and photophysical properties is necessary to enhance the photoelectric conversion efficiency of DSSCs. In this 
work, a series of sensitizers [PcRu(RPy)(Py-COOH)] (Pc＝phthalocyanine, Py＝pyridine, R＝COOH, CN, H, Me and OMe) 
as well as their one- and two-electron oxidized derivatives have been investigated using density functional theory (DFT) and 
time-dependent DFT. Their structural and spectroscopic properties were addressed. Full optimization demonstrates the ruthe-
nium center exhibits octahedral geometry with six nitrogen donors. One- and two-electron oxidation slightly shortens equato-
rial Ru-N bond lengths relative to neutral dyes, but lengthens their axial ones. The experimentally known RuPc-1 has been 
calculated to evaluate performance of various functionals, basis sets, computational models of solvent effect and solvent 
sorts. And the TD-BLYP/SDD/PCM/Ethanol approach was used for spectral calculation in the present work. The comparison 
among calculated absorption spectra reveals that the neutral complexes are more suitable for photosensitizers in 
dye-sensitized solar cells than their oxidized derivatives. Neutral dyes were calculated to display a strong Soret absorption 
peak at 350 nm and a relatively weak Q band at 600 nm. They were assigned as intra-phthalocyanine π→π* transition and 
Ru→Py-COOH metal-to-ligand charge transfer. As these dyes anchor to semiconductor photoanode by the carboxyl of axial 
pyridyl group, their π→π* transition has no contribution to the subsequent electron injection. Further association with above 
ruthenium dyes missing absorption between 400～580 nm in visible region elucidates why DSSCs sensitized by them have 
such a low overall conversion efficiency of photo to electricity. Building on the present results, it is suggested to fabricate a 
sensitizer like [((COOH)n-(Pc))Ru(L)2], where anchoring carboxylic acids are bonded to equatorial Pc macrocycle and strong 
electron-donating groups are axially introduced. With this arrangement, Ru center, donating L groups and Pc macrocycle 
(high-lying π occupied orbitals) all serve as electron donors, while Pc ligand (low-lying π* unfilled orbitals) and peripheral 
carboxylic substituents behave as electron-accepting reservoir. This in-progress work is anticipated to design dyes that im-
prove the conversion efficiency of DSSCs. 
Keywords  Ru-phthalocyanine sensitizer; one- and two-electron oxidation; electronic spectrum; time-dependent density 
functional theory (TD-DFT) 
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1  引言 

作为具有成本效益的能量转换装置, 染料敏化太阳

能电池(DSSC)是一种解决化石燃料短缺问题, 降低对

环境的污染, 满足人类对快速增长的能源需求最佳的选

择[1～4]. 若想优化染料敏化太阳能电池的性能, 提高电

子注入的效率是关键[5]. 而光敏染料在电子注入过程中

起到了不可小觑的作用. 国内外关于染料及 DSSC 方面

的研究工作表明[5～13]高效的光敏染料不仅需要在可见

光区有较宽的响应区间, 吸收范围还应尽可能地向可见

光区甚至红外光区延伸. 联吡啶钌配合物是最早被应用

到 DSSC 领域, 而且是迄今为止应用最频繁的一类光敏

染料[10～12]. 通过尝试对取代基的修饰, 联吡啶钌类染料

的各项性能指标有了显著提高, 如N3[13], N719, C101和
C102 等是目前为止较为成功的光敏染料. 但由于联吡

啶钌配合物生产价格昂贵, 合成工艺复杂, 且在使用过

程中会造成严重的环境污染问题, 因此开发和使用其它

类型的敏化剂也是十分必要的. 酞菁是一种人工合成的

由四个异吲哚单元组成的一类 16 中心 18π 电子的共轭

大环配合物. 酞菁类染料化学性质稳定且易于合成, 在
可见光区也有较强的强烈的光谱响应的频带, 且由于其

本身所具有良好的光、热稳定性而在光敏剂领域被广泛

研究[14～21]. 但由于酞菁聚集所造成的光阳极表面上激

发态衰变的概率增加, 从而导致其光电转换效率较低, 
Reddy 报道的酞菁的染料, 其光电转化效率为 3.1%[22], 
相比于联吡啶钌染料, 它的效率还很低. 因此, 实验上

通过改变酞菁 Ru 的轴向配体的方式, 以期得到一种结

合了钌类和酞菁类染料结构和光谱特征的新型染料, 进
一步提升酞菁类染料的光电转化效率.  

在本文中, 我们利用密度泛函理论(DFT/TD-DFT)
对一系列实验已合成的酞菁 Ru 配合物的电子和光物理

性质进行了研究. 同时, 详细讨论了它们单、双电子氧

化衍生物的相关性质, 以期找出该类酞菁类染料敏化太

阳能电池低光电转换效率的根本原因, 进一步为提高这

类电池性能奠定基础.  

2  计算方法 

由于其光学稳定性和单一光照射下具有较高的捕

光能力, 酞菁成为 DSSC 中一种重要的光敏剂. 本文中, 
我们理论模拟了一系列实验已合成的酞菁 Ru 配合物

[PcRu(RPy)(Py-COOH)](Pc 为酞菁; Py 为吡啶; R 分别代

表-COOH、-CN、-H、-Me 和-OMe), 依次标记为 RuPc-n 
(n＝1～5), 见图 1a. 同时, 对它们单、双电子氧化衍生

物进行计算.  
使用 Priroda 程序[23～25]优化配合物及其单、双电子

氧化衍生物的几何结构, 并采用 GGA-PBE 泛函方法和

全电子 Gaussian(double-ζ polarized quality)基组. 计算

中, 我们采用四分量全电子的标量相对论方法. 随后的 

 

图 1  (a) 计算的酞菁 Ru 配合物, (b) 建议的化合物结构 
Figure 1  (a) Calculated Ru-phthalocyanine complexes, and (b) sug-
gested complex [((HOOC)4-(Pc))Ru(NCS)2]2－ 

频率计算没有得到虚频, 证明这些结构为势能面上的极

小值点. 基于优化的几何结构, 使用Gaussian 09程序[26]

计算配合物在溶液中的电子结构和光谱性质: 使用连续

介质模型 (PCM)模拟乙醇溶剂对配合物的影响 , 在
TD-BLYP/SDD 理论级别上计算配合物的 120 个自旋允

许的低占据激发态, 并采用 Stuttgart-Dresden SC-ECPs 
(Small-core effective core potentials)描述相对论效应.  

3  结果和讨论 

3.1  配合物的几何结构 

优化了酞菁 Ru 配合物 RuPc-n (n＝1～5)及其单、

双电子氧化衍生物的几何结构(图 1a), 部分几何参数见

表 1. 由于酞菁的刚性结构, 所以, 大环本身应呈现平

面结构. 表 1 数据表明, 中性配合物中所有赤道方向上

的 Ru—N 键都是等长的, 例如: RuPc-1 赤道方向的   
Ru—N 键键长为 2.006 Å, RuPc-2～RuPc-5 为 2.005 Å, 
恰好位于实验所得的 1.947～2.010 Å 区间范围内[27,28], 
从而证明理论计算的准确性, 进而可以得出, 金属原子

恰好位于卟啉环的正中心. 对于氧化态的配合物, Ru—
N 键长稍有变化, 但配合物的整体几何结构变化不大. 
从键角及二面角可以看出, 轴向的两个配体与赤道平面

恰好垂直, 对于任意一种配合物, 随着分子所带电荷数

的增加, 轴向的 Ru—N 键随之增长, 配合物的稳定性随

之减弱. 
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表 1  优化得到 RuPc-n (n＝1～5)及其单电子和双电子氧化衍生物的基态几何参数(键长的单位为 Å, 键角的单位为 °) 
Table 1  Optimized geometry parameters of photosensitizers RuPc-n (n＝1～5) as well as its one- and two-electron oxidized derivatives in the ground 
state (Distances in angstrom and angles in degree). 
 Ru—N(1) Ru—N(2) Ru—N(3) Ru—N(4) Ru—N(5) Ru—N(6) α1

 a h1
 b h2

 b 

RuPc-1 2.006 2.006 2.006 2.006 2.093 2.093 180.0 90.0 90.0 

[RuPc-1]＋ 2.002 2.002 2.002 2.002 2.120 2.120 180.0 89.9 89.9 

[RuPc-1]2＋ 1.999 1.999 1.998 1.998 2.138 2.138 179.9 89.8 89.8 

RuPc-2 2.005 2.005 2.005 2.005 2.115 2.085 180.0 89.8 90.2 

[RuPc-2]＋ 1.999 1.999 1.999 1.999 2.126 2.113 179.9 89.8 90.0 

[RuPc-2]2＋ 1.996 1.996 1.996 1.996 2.138 2.135 180.0 89.8 89.8 

RuPc-3 2.005 2.005 2.005 2.005 2.112 2.086 180.0 89.8 90.2 

[RuPc-3]＋ 1.999 2.000 1.999 1.999 2.125 2.112 180.0 89.8 90.0 

[RuPc-3]2＋ 1.996 1.997 1.996 1.996 2.139 2.133 180.0 89.7 89.8 

RuPc-4 2.005 2.005 2.005 2.005 2.115 2.085 180.0 89.8 90.2 

[RuPc-4]＋ 1.999 1.999 1.999 1.999 2.126 2.113 179.9 89.8 90.0 

[RuPc-4]2＋ 1.996 1.996 1.996 1.996 2.138 2.135 180.0 89.8 89.8 

RuPc-5 2.005 2.005 2.005 2.005 2.124 2.082 179.9 89.7 90.3 

[RuPc-5]＋ 1.999 1.999 1.999 1.999 2.131 2.112 179.9 89.8 90.1 

[RuPc-5]2＋ 1.995 1.996 1.995 1.995 2.139 2.135 180.0 89.8 89.9 
a α1＝N(5)—Ru—N(6); b. h1＝N(5)-Ru-N(1)-N(2), h2＝N(6)-Ru-N(2)-N(1).

3.2  计算方法的选择 

鉴于RuPc-1(图1a)类似物的实验光谱在文献中已有

报道, 我们首先模拟了配合物 RuPc-1 的电子光谱. 我们

已知的许多因素, 诸如密度泛函方法、基组、溶剂化模

型、溶剂种类、相对论效应等都可能对电子吸收的计算

产生影响. 因此, 需要与现有的实验结果进行比较来评

价上述因素的性能. 基于 TD-DFT 理论, 尝试的泛函包

括广义梯度泛函(BLYP, PBE, PW91, BP86 和 HCTH)、
局域密度泛函(SVWN)、杂化泛函(BH&HLYP、PBE1
和 B3LYP)以及新型的长程校正泛函(CAM-B3LYP, 

LC-BLYP 和 LC-wPBE), 同时也考察了溶剂化模型

(PCM 和 CPCM)、溶剂(甲醇和乙醇)及基组和赝势

ECPs(LanL2DZ 和 SDD). 得到吸收光谱使用 Gaussian
函数模拟, 半峰宽(FWHM)宽为 0.35 eV. 如图 2 所示, 
可以发现泛函的选择对吸收光谱有显著影响, 而其它因

素对光谱影响很小. 其中 TD-BLYP 泛函下所得到的吸

收光谱与实验所得到的光谱最为接近, 如表 2 数据所示. 
在此BLYP泛函下, 计算所得的RuPc-1的最强吸收峰的

位置分别为 2.05 和 3.96 eV, 与实验已知的 2.00 和 4.00 
eV 相符合. 因此, TD-BLYP/SDD/PCM/Ethanol 方法被

表 2  在不同密度泛函理论下计算的 RuPc-1 吸收光谱以及相应的实验值 
Table 2  Calculated absorption of RuPc-1 with different density functionals, compared with experimental values 

Q Band Soret Band 
Functionals 

E/eV λ/nm f b E/eV λ/nm f b 

GGA BLYP 2.05 603 0.2415 3.96 313 0.1911 

 PBE 2.10 590 0.2487 4.00 310 0.1159 

 PW91 2.09 592 0.2460 3.99 311 0.1214 

 BP86 2.10 591 0.2460 4.02 309 0.1211 

 HCTH 2.09 593 0.2430 4.01 310 0.1336 

LDA SWVN 2.10 589 0.2391 3.99 311 0.2246 

Hybrid B3LYP 2.17 571 0.2264 4.34 286 0.4048 

 PBE1 2.27 546 0.4252 4.06 305 0.2053 

 BH&HLYP 2.31 537 0.6194 4.31 288 0.3922 

Long-range corrected CAM-B3LYP 2.33 533 0.5660 4.23 293 0.1484 

 LC-BLYP 2.24 554 0.6068 4.26 291 0.3823 

 LC-wPBE 2.29 541 0.5922 4.19 296 0.3668 

Experiment a  2.00 620  4.00 310  
a Experimental values (mean) of complexes [(tBu4Pc)Ru(Py-COOH)(Py-R)] (R＝COOH, N(Ph)3, NPh2, CN, OMe, Me) and [(tBu4Pc)Ru(Py-R)2] (R＝Me, NH2, 
NMe2, and NO2) from Ref.s [19～21, 30]; b Oscillator strength (f). 
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图 2  计算配合物 RuPc-1 的吸收光谱，通过变换: (a) 密度泛函理论方法, (b) 基组和不同赝势, (c) 溶剂化模型, (d) 溶剂 
Figure 2  Simulated absorption spectra of experimentally obtained RuPc-1 with the variation of (a) density functionals (GGA, LDA, Hybrid and 
Long-Range Corrected), (b) basis sets and different pseudopotentials, (c) solvation models, and (d) solvents

用于本文的光谱计算. 

3.3  电子结构和吸收光谱 

在 TD-BLYP/SDD 理论级别上模拟了 RuPc-n (n＝
1～5)及它们的单、双电子氧化衍生物 120 个自旋允许的

低占据激发态的吸收光谱, 见图 3. 
对于配合物 RuPc-n (n＝1～5)(图 3a), 在 350 nm 左

右有一个较强的 Soret 带的高能吸收, 而在 600 nm 左右

有较弱的 Q 带吸收. 整体上来看, 它们的吸收光谱峰形

十分相近, 究其原因可能是因为 R 基团对染料的以上电

子跃迁贡献很小. 比较而言, 轴向取代基 R 参与了 Q 带

的电子跃迁, 不过参与程度不大. 如, 随着取代基 R 由

吸电子基(COOH 和 CN)转变为推电子基(Me 和 OMe), 
对应配合物在 600 nm 处的吸收光谱强度略有减弱. 因
此, 仅从染料对可见光的响应角度分析, 配合物 RuPc-1
和 RuPc-2 具有更好的捕光能力, 相对来说更适合做光

敏染料.  
对于单、双电子氧化态衍生物, 它们在可见光区的

吸收强度明显减弱, 见图3b和3c. 对于相同氧化态配合

物, 吸收光谱与中性配合物的吸收光谱有类似的变化趋

势. 我们以 RuPc-1 为例, 图 3d 为它的不同氧化态衍生

物的吸收光谱, 随着配合物所带电荷从 0 到＋2 的变化, 

在 600 nm处的Q带吸收强度明显减弱, 因此, 从捕光效

率(吸收光谱)和几何结构的稳定性角度考虑可以得出: 
中性配合物分子要比其氧化态更适合做染料.  

RuPc-1的类似物已被应用于染料敏化剂中, 然而其

光电转换效率非常低, 小于 1.0%[29～31]. 下面我们就从

理论上分析其低效率的原因: 从吸收光谱可以看出, 这
类敏化剂在 400～580 nm 的区间范围内没有光谱吸收. 
我们知道, 这部分光是太阳光谱中最强的一部分. 所以, 
在可见光区无法有效的捕光(即低的捕光效率)是造成

RuPc-1 整体效率较低的原因之一.  
从表 3的配合物RuPc-1轨道成分分析可以看出, 它

的 HOMO-1(H-1)轨道显示出 100%基于酞菁的性质, 它
的最高占据轨道(HOMO)轨道是由 51%的金属 Ru 和

49%的酞菁共同组成的. 而对于它的占据轨道LUMO和

L＋1 则是由 43%的酞菁 π*轨道, 41%的吡啶和 15%的羧

基共同组成的. 从前线分子轨道占据情况分析可以得

出, 在激发过程中电子跃迁主要发生在赤道环内部, 而
赤道环到轴向的电子跃迁所占比例较小. 值得一提的

是, 由于酞菁高度的对称性, 使得在激发态的运算过程

中产生了多组简并态. 例如, LUMO 和 L＋1 轨道, 它们

在轨道组成上均是由 15%的 Ru 的 d 轨道, 43%的酞菁的

π 轨道, 30%的吡咯以及 12%的羧基共同组成的, 同理,     
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图 3  计算的乙醇溶剂中的吸收光谱：(a) RuPc-n (n＝1～5), (b) [RuPc-n]+, (c) [RuPc-n]2＋, (d) 不同氧化态的 RuPc-1 
Figure 3  Simulated absorption spectra in ethanol of (a) RuPc-n (n＝1～5), (b) [RuPc-n]＋, (c) [RuPc-n]2+, and (d) RuPc-1 and its oxidized derivatives. 

表 3  RuPc-1 在乙醇溶剂中的部分轨道成分 
Table 3  Calculated partial molecular orbital contributions (%) of RuPc-1 in ethanol 

Contributions/% 
Orbitals Energy/eV 

Ru Pc Py COOH 
Ru Components/% 

L＋8 213 －1.204 3 94 3 0 2 (px) 

L＋7 212 －1.479 0 66 34 0  

L＋6 211 －1.682 0 30 70 0  

L＋5 210 －1.683 2 11 87 0  

L＋4 209 －1.738 5 94 0 0 4 (s) 

L＋3 208 －2.837 15 43 30 12 6 (dxy) 6 (dxz) 

L＋2 207 －2.837 15 43 30 12 7 (dxy) 6 (dxz) 

L＋1 206 －3.061 0 43 41 15  

LUMO 205 －3.062 0 43 41 15  

HOMO-LUMO Gap 

HOMO 204 －4.523 51 49 0 0 49 (dyz) 

H－1 203 －4.663 0 100 0 0  

H－2 202 －4.677 52 38 9 1 46 (dxz) 2 (dz
2) 2 (dx

2) 

H－3 201 －4.677 51 39 9 1 50 (dxy) 

H－4 200 －5.972 0 99 1 0  

H－5 199 －5.987 10 88 2 0 8 (dyz) 

H－6 198 －6.048 3 93 4 0 2 (px) 1 (dyz) 

H－7 197 －6.071 8 86 6 0 4 (px) 3 (dyz) 

H－8 196 －6.118 5 94 1 0 4 (pz)   
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轨道 L＋2 和 L＋3, 轨道 H－8 和 H－9 均是简并态的轨

道. 所以, 在分析光谱时, 我们只选择相同性质跃迁中

一个加以分析说明.   
结合吸收表4的吸收数据可以得出, 在600 nm处存

在一个配合物的较低能吸收峰, 该吸收是由 603 nm 和

592 nm 处的电子跃迁共同贡献形成的. 对于 603 nm 处

的吸收, 主要是由激发组态H－2→L＋2和H－3→L＋2
的跃迁引起的, 相应的组态贡献分别是－0.373 和 0.374. 
轨道H－2和H－3在组成上十分相似, 电子主要集中在

金属 Ru 和酞菁上, 而 L＋2 轨道上电子主要位于酞菁和

轴向的羧基吡咯上. 592 nm 处的吸收主要是由 H－1→L
和 H－1→L＋2 的跃迁引起的, 对于 L＋1 轨道, 所有的

电子都分布在酞菁平面上. 因此, 以上600 nm的Q带吸

收峰具有酞菁环内的 π→π*跃迁和 π(Pc)/Ru→Py-COOH
电荷转移的混合跃迁性质. 此外, 位于 350 nm左右的吸

收峰主要是由于酞菁环内部的 π→π*跃迁引起的, 是酞

菁典型的吸收峰. 我们知道, 在该类太阳能电池中轴向

吡啶基的羧酸起到联接半导体光阳极的作用. 也就是, 
在光照条件下, 配合物 RuPc-1 的电子激发产生光生电

子, 只有激发到轴向吡啶基团上的电子才有可能通过其

上的羧基与半导体电子耦合作用注入到半导体光阳极

的导带中. 从电子结构分析可以看出, 仅有 π(Pc)/Ru→ 
Py-COOH 跃迁对随后的电子注入有贡献, 而占绝大部

分的酞菁环内的 π→π*跃迁则对电子注入没有贡献, 因 

表 4  计算的 RuPc-1 在乙醇溶剂中的吸收光谱值 
Table 4  Calculated absorptions of RuPc-1 in ethanol 

λa/nm Ea/eV f b Configuration |CI Coef.|＞0.2 

603 2.06 0.2410 H－3→L＋2 0.37376 

   H－2→L＋3 －0.37327 

   H－3→L＋3 －0.25935 

   H－2→L＋2 －0.25851 

592c 2.09 0.2942 H－1→L＋2 －0.49841 

   H－1→L －0.28798 

   H－1→L＋3 0.22897 

370c 3.35 0.1027 H－12→L＋2 0.60593 

344c 3.61 0.3651 H－1→L＋9 0.36937 

   H－15→L －0.30709 

   H－7→L＋3 0.22417 

339c 3.65 0.2565 H－1→L＋9 0.48950 

   H－2→L＋8 －0.33329 

332c 3.73 0.3541 H－15→L －0.37475 

   H－18→L＋1 －0.30177 

   H－15→L＋2 0.29313 

   H－7→L＋3 －0.19924 

313c 3.96 0.1120 H－15→L＋2 0.39933 

   H－16→L＋3 －0.36217 
a Absorption wavelength (nm and eV); b Oscillator strength (f); c In the cases of 
two degenerate transitions contributing to Soret band, only one is listed for 
simplification. 

此, 该类染料电子跃迁本质属性是导致该类太阳能电池

整体转换效率低的另一原因. 
综合以上理论研究结果, 我们建议可以尝试把染料

和半导体的联接基团(-COOH)修饰在酞菁环上, 并且在

Ru的轴向使用强供电子配体(如常用的NCS). 如设计配

合物[((HOOC)4-(Pc))Ru(NCS)2]2－, 结构见图 1b. 这部分

研究工作正在进行中, 将在以后报道. 这样不但使得电

子跃迁属性(环内的 π→π*)与随后发生的电子注入(激发

态电子向半导体注入)方向得到统一, 同时轴向强供电

子基团的引入会增强 Ru/供电子基团→Pc 环的电子激发

跃迁, 进而提高其太阳能电池的光电转换效率.  

4  结论 

优化 15 个配合物的结构(中性的 RuPc-n 及其单、双

电子氧化衍生物), 解析了它们在乙醇溶液中的电子结

构和吸收光谱. 结果表明轴向配体上取代基变化对配合

物光谱影响很小, 且中性配合物要比阳离子态更适合做

染料. 配合物 RuPc-n 在 350 nm左右有一个较强的 Soret
吸收带, 而在600 nm处产生相对较弱的Q带吸收. 电子

结 构 分 析 指 认 为 酞 菁 环 内 的 π→π* 跃 迁 和

π(Pc)/Ru→Py-COOH 电荷转移. 研究发现, 在 400～580 
nm 可见光区域没有吸收光谱以及其电子跃迁产生的光

生电子对随后的电子注入贡献小是导致该类配合物敏

化太阳能电池光电转换效率低的原因. 并建议在 Pc 环

上引入羧酸联接基团, 采用轴向强推电子基团等来改善

染料的光敏特性. 
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