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含亚胺和胆甾烯基液晶分子的电子光谱和
二阶非线性光学性质
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摘要　在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ水平上研究了含亚胺和胆甾烯基不对称液晶二聚体的几何结构、电子吸收光谱和二阶非

线性光学性质。研究结果表明，该类化合物分子的最强电子跃迁主要源于分子 ＨＯＭＯ→ＬＵＭＯ的π→π跃迁，对

应的最大吸收波长位于３３７～３４９ｎｍ范围，属于近紫外区。减小分子的中心柔性间隔基的长度和提高端接基的吸

电子能力可以增强该类液晶的二阶非光学性质。
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１　引　　言

非线性光学是研究在强激光作用下物质的响应

与场强呈现非线性关系的科学。随着非线性光学的

迅速发展，大量非线性光学效应的发现，人们对这一

边缘科学越来越重视，非线性光学成为高科技领域

引人注目的分支。非线性光学材料在通讯、数据存

储和光信号处理等方面具有广泛的应用前景，非线

性光学材料综合性能的优化设计成为目前十分活跃

的研究领域之一［１～７］。具有特殊性质的有机材料在

一阶超极化率（二阶非线性光学性质）领域有广泛的

应用前景，其中液晶二聚体化合物显示出非常好的

一阶超极化率效应，研究该类化合物的结构与性质
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的关系显得很有意义。在液晶二聚体化合物的研究

中，对称液晶二聚体由于合成较容易，已经形成了一

个很完善的研究体系，而不对称液晶二聚体则需要

人们不断地去探索。人们对不对称液晶二聚体化合

物的合成、结构与性能进行了广泛和深入的研究。

改变不对称液晶二聚体化合物的中心柔性间隔基和

末端基会对其介晶性产生影响，由此获得更优异或

全新的性能。

近年来，不对称液晶二聚体的研究取得了很大

的进展。汪必琴等［８］设计合成了系列含亚胺和胆甾

烯基不对称液晶二聚体，初步研究了液晶基元的末

端基等对介晶性的影响。实验结果表明，随着末端

取代基的极性，烷氧基的长度不同，不对称液晶二聚

体化合物呈现出胆甾相或近晶相；末端基对胆甾相

的稳定性由高到低依次为ＣＨ３Ｏ，Ｃｌ，Ｂｒ，ＣＨ３，Ｆ。

为进一步研究含亚胺和胆甾烯基不对称液晶二

聚体结构与性能的关系，本文采用量子化学方法，计

算并讨论含不同末端取代基和中心柔性间隔基的标

题化合物分子的前线轨道、电子光谱和二阶非线性

光学性质，为实验上设计、合成新的有价值的液晶材

料提供参考数据。

２　计算方法

实验利用超瑞利散射技术可测得分子在偶极矩

方向上的静态一阶超极化率，为了达到理论与实验

相互比较的目的，从理论上计算其电子吸收光谱和

偶极矩方向上的静态一阶超极化率βμ，计算公式如

下［１，６，９］：

βμ ＝ （μ狓β狓＋μ狔β狔＋μ狕β狕）／（μ
２
狓＋μ

２
狔＋μ

２
狕）
１／２，

β犻 ＝１／３∑
犽

（β犻犽犽＋β犽犻犽＋β犽犽犻），　犻，犽∈ （狓，狔，狕），

式中μ狓，μ狔，μ狕 分别为偶极矩在狓，狔，狕方向的分量，

β犻是二阶非线性光学性质β在犻方向的分量，β犻犽犽 为

三阶张量分量。

密度泛函理论Ｂ３ＬＹＰ方法广泛用于化学与物

理问题的计算研究［９～１５］。在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ水平上

对如图１所示的Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ，Ｈ分子进行理

论计算。对图１（ａ）中的结构有，Ａ：Ｘ＝Ｈ，Ｂ：Ｘ＝

ＣＨ３，Ｃ：Ｘ＝ＯＣＨ３，Ｄ：Ｘ＝Ｆ；对图１（ｂ）中的结构

Ｅ：Ｘ＝Ｈ，Ｆ：Ｘ＝ＣＨ３，Ｇ：Ｘ＝ＯＣＨ３，Ｈ：Ｘ＝Ｆ。

图１ 含亚胺和胆甾烯基液晶分子结构式图

Ｆｉｇ．１ ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌｄｅｐｉｃｔｉｏｎｓｏｆｌｉｑｕＩｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｉｍｉｎｅａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｍｏｉｅｔｉｅｓ

３　结果与讨论

３．１　结构分子

在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ水平对化合物Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，

Ｆ，Ｇ和 Ｈ分子进行结构优化和频率计算，得到其稳

定构型。优化结果显示Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ和Ｈ８种

分子的结构相似，不同的末端基以及中心柔性间隔

基对其键长、键角和二面角几乎无影响。８种分子

中Ｃ－Ｎ 键长都为０．１４１４ｎｍ，Ｎ＝Ｃ键长都为

０．１２９３ｎｍ，分子中Ｃ－Ｎ－Ｃ键角约为１２２．３°，两

苯环的二面角约为３５°。

３．２　前线轨道分析与电子光谱

计算得到Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ和Ｈ８种分子的前

线轨道本征能量，如表１所示。

　 表１ 含亚胺和胆甾烯基液晶分子的前线分子轨道能级

Ｔａｂｌｅ１ Ｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｏｆｆｒｏｎｔｉｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｏｆｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｉｍｉｎｅａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｍｏｉｅｔｉｅｓ

Ａ Ｂ Ｃ Ｄ Ｅ Ｆ Ｇ Ｈ

犈ＨＯＭＯ／（ｋＪ／ｍｏｌ） －５４１．４０ －５２９．２６ －５０９．６０ －５５１．３０ －５４０．８７ －５２７．２５ －５０８．９７ －５５０．７５

犈ＬＵＭＯ／（ｋＪ／ｍｏｌ） －１３５．２６ －１３０．４８ －１２６．３１ －１４９．５７ －１３４．８１ －１２８．２０ －１２５．６８ －１４９．１０

犈ｇ／（ｋＪ／ｍｏｌ） ４０６．１４ ３９８．５８ ３８３．２９ ４０１．７３ ４０６．０８ ３９９．０４ ３８３．２９ ４０１．６５

　　由表１可以看出，８种分子的能隙犈ｇ 均在

４００ｋＪ／ｍｏｌ左右，能隙值较大，说明电子由最高已占

分子轨道（ＨＯＭＯ）到最低未占分子轨道（ＬＵＭＯ）

的跃迁较难。当中心柔性间隔基为五亚甲基和十亚

甲基时，分子末端接供电子基团，致使 ＨＯＭＯ 和

ＬＵＭＯ能量升高，但能隙值减小，分子末端接吸电

子基团，致使 ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ能量降低，能隙值

减小。中心柔性间隔基的长短可以同时改变

９１４１
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ＨＯＭＯ和ＨＯＭＯ能量，但几乎不影响能隙值，即

不影响电子从 ＨＯＭＯ到ＬＵＭＯ的跃迁。

分析表明，８种分子的 ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ的电

子云分布类似，如图２所示。８种分子的ＨＯＭＯ和

ＬＵＭＯ主要由各原子的ｐ轨道构成，即 ＨＯＭＯ和

ＬＵＭＯ均为π型轨道。ＨＯＭＯ轨道的电子云主要

分布在两苯环和苯环间的亚胺基上，属于π轨道。

ＬＵＭＯ轨道的电子云主要集中在两苯环和亚胺基

上，是π轨道。因此，电子从 ＨＯＭＯ到ＬＵＭＯ的

转移类型是π→π
。

采用ＴＤＢ３ＬＹＰ方法计算 Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ

和 Ｈ分子由基态到激发态的垂直激发能犈ｖ，最大

振子强度犳和最大吸收波长λｍａｘ，得到电子吸收光

谱，如表２所示。

图２ 含亚胺和胆甾烯基液晶分子的前线轨道。（ａ）ＨＯＭＯ（Ａ）；（ｂ）ＬＵＭＯ（Ａ）；（ｃ）ＨＯＭＯ（Ｅ）；（ｄ）ＬＵＭＯ（Ｅ）

Ｆｉｇ．２ Ｆｒｏｎｔｉｅｒｏｒｂｉｔａｌｏｆｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｉｍｉｎｅａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｍｏｉｅｔｉｅｓ．（ａ）ＨＯＭＯ（Ａ）；

（ｂ）ＬＵＭＯ（Ａ）；（ｃ）ＨＯＭＯ（Ｅ）；（ｄ）ＬＵＭＯ（Ｅ）

表２ 含亚胺和胆甾烯基液晶分子的电子光谱数据

Ｔａｂｌｅ２ Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｐｅｃｔｒａｄａｔａｏｆｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｉｍｉｎｅａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｍｏｉｅｔｉｅｓ

Ｓｐｅｃｉｅｓ λｍａｘ／ｎｍ Ｏｒｂｉｔａｌ（ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ） 犳 犈ｖ／ｅＶ Ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｆｅａｔｕｒｅ

Ａ ３３７．９６ １８６→１８７（０．５３４０３） ０．４０４７ ３．６６８６ π→π


Ｂ ３４２．７２ １９０→１９１（０．５６２０１） ０．５０２０ ３．６１１７ π→π


Ｃ ３４９．２３ １９４→１９５（０．５９６９４） ０．６５６０ ３．５５０２ π→π


Ｄ ３３７．４６ １９０→１９１（０．５４４５５） ０．４７６３ ３．６７４０ π→π


Ｅ ３３７．８１ ２０６→２０７（０．５３３９５） ０．３９７５ ３．６７０２ π→π


Ｆ ３４２．４７ ２１０→２１１（０．５６２１２） ０．４９７１ ３．６２０２ π→π


Ｇ ３４９．３９ ２１４→２１５（０．５９６９６） ０．６５０５ ３．５４８６ π→π


Ｈ ３３７．４８ ２１０→２１１（０．５４４８５） ０．９８４９ ３．６７３８ π→π


　　计算结果显示，所研究的８个分子的最大吸收

源于ＨＯＭＯ→ＬＵＭＯ轨道的跃迁，对最大吸收的

贡献最大，对应的最大吸收波长均位于 ３３７～

３４９ｎｍ范围，属于近紫外光区域。

由表２分析可得：对于相同的末端基，不同的中

心柔性间隔基长度几乎不影响最大吸收波长。中心

柔性间隔基无论为五亚甲基还是十亚甲基，末端基

接强吸电子基时，对最大吸收波长几乎无影响，当末

端基为供电子基时，最大吸收波长会发生红移，基团

的供电子性越强，最大吸收波长红移程度越大。这

与文献［８］报道的化合物清亮点高低顺序一致，因

此，液晶化合物分子的清亮点与电子吸收存在一定

关系，可以预测要提高化合物的清亮点可以在这类

分子的末端接强供电子基团。

３．３　二阶非线性光学性质

对Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ和 Ｈ分子进行静态二阶

非线性光学性质的计算。结果如表３所示。

由表３可知，当中心柔性间隔基为五亚甲基和

十亚甲基时，端接吸电子基分子（Ｄ和 Ｈ分子）的偶

极矩明显大于端接供电子基（Ｂ，Ｃ和Ｆ，Ｇ分子）和

不接基团分子（Ａ和Ｅ分子），说明分子的极性在端

接吸电子基时明显增大。中心柔性间隔基无论为五

亚甲基还是十亚甲基，末端基接吸电子基时，分子的

二阶非线性光学性质明显增大，当末端基为供电子

基时，二阶非线性光学性质明显减小，基团的供电子

性越强，二阶非线性光学性质减小程度越大。因此，

可以预测这类分子引入不同的强吸电子基修饰可以

不同程度地提高分子的二阶非线性光学性质，但可

能会降低化合物的清亮点。
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表３ 含亚胺和胆甾烯基液晶分子的偶极矩，线性和二阶非线性光学性质

Ｔａｂｌｅ３ Ｄｉｐｏｌｅｍｏｍｅｎｔａｎｄｌｉｎｅａｒｏｒｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｙｏｆｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓｗｉｔｈｉｍｉｎｅ

ａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｍｏｉｅｔｉｅｓ

μ（ａ．ｕ．） α（ａ．ｕ．） β狓（ａ．ｕ．） β狔（ａ．ｕ．） β狕（ａ．ｕ．） βμ（ａ．ｕ．）

Ａ １．２９３ ５２４．００ －１６３１．４７ １９８２．７０ －６．４６ －２１０７．３９

Ｂ １．１１６ ５４１．７２ －１４３５．７９ １３１９．３１ ８０．１９ －１４８１．６２

Ｃ １．４３３ ５５１．６９ －３７６．７０ －２０６．２１ －１５３．８４ －４１４．２１

Ｄ ２．０７９ ５２５．６８ －１６９５．８３ １５３５．０３ －１２０．０５ －２０４４．０９

Ｅ １．０２８ ５７６．９２ －５５７．５３ ２２６５．６５ －７７５．４１ －１７１７．６６

Ｆ １．２４１ ５９２．２５ －１２９８．３７ －２６３．６０ １１１４．９５ －１７０１．９５

Ｇ １．１６２ ６０２．７６ －－２９．７５ －１４４．９０ １３３．４８ －５１．５９

Ｈ １．７２４ ５７８．５２ －５１７．７０ ２０２７．３２ －６２０．３０ －２００９．９７

　　末端基相同，中心柔性间隔基由五亚甲基变成十

亚甲基时，这类分子的二阶非线性光学性质减小。增

加中心柔性间隔基的长度使标题化合物分子的含亚胺

共轭基团的共轭性降低，致使非线性光学性质减小。

４　结　　论

采用密度泛函理论在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ水平上分

别对Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｆ，Ｇ和 Ｈ８个分子进行结构优

化、电子光谱和非线性光学性质计算。结果显示，所

研究的８个分子的最大吸收源于 ＨＯＭＯ→ＬＵＭＯ

的跃迁，对应的最大吸收波长位于３３７～３４９ｎｍ范

围，属于近紫外光区域。当末端基接吸电子基时，对

最大吸收波长几乎无影响，将明显增大二阶非线性

光学性质。当末端基为供电子基时，最大吸收波长

发生红移，二阶非线性光学性质明显减小，基团的供

电子性越强，最大吸收波长红移程度越大，二阶非线

性光学性质减小程度越大。减小分子的中心柔性间

隔基的长度和提高端接基的吸电子能力可以提高该

类液晶的二阶非光学性质。中心柔性间隔基长度几

乎不影响最大吸收波长。

参 考 文 献
１Ｊ．Ｇｕｔｈｍｕｌｌｅｒ，Ｄ．Ｓｉｍｏｎ．Ｌｉｎｅａｒａｎｄｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｒｅｓｐｏｎｓｅｏｆ

ａｒｏｍａｔｉｃａｍｉｎｏａｃｉｄｓ：ａｔｉｍｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ
［Ｊ］．犑．犘犺狔狊．犆犺犲犿．犃，２００６，１１０（３２）：９９６７～９９７３

２Ｃ．Ｇ．Ｌｉｕ，Ｙ．Ｑ．Ｑｉｕ，Ｓ．Ｌ．Ｓｕｎ犲狋犪犾．．ＤＦＴｓｔｕｄｉｅｓｏｎ

ｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒ ｎｏｎｌｉｎｅａｒ ｏｐｔｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｍｏｎｏ
（ｓａｌｉｃｙｌａｄｉｍｉｎａｔｏ） Ｎｉｃｋｅｌ（ＩＩ）ｐｏｌｙｅｎｙｌ Ｓｃｈｉｆｆ ｂａｓｅ ｍｅｔａｌ

ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，２００７，４４３（１３）：１６３～１６８

３Ｃ．Ｇ．Ｌｉｕ，Ｙ．Ｑ．Ｑｉｕ，Ｓ．Ｌ．Ｓｕｎ犲狋犪犾．．ＤＦＴｓｔｕｄｙｏｎｓｅｃｏｎｄ

ｏｒｄｅｒｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｓｅｒｉｅｓｏｆｍｏｎｏｓｃｈｉｆｆｂａｓｅ

Ｍ（ＩＩ）（Ｍ＝Ｎｉ，Ｐｄ，Ｐｔ）ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，

２００６，４２９（４６）：５７０～５７４

４ＨｅＢｅｎｑｉａｏ，Ｌｉａｏ Ｑｉｎｇ，Ｈｕａｎｇ Ｙｏｎｇ．Ｒａｎｄｏｍｌａｓｉｎｇｉｎａ

ｃｈｏｌｅｓｔｅｒｉｃｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｐｏｌｙｍｅｒｓｏｌｕｔｉｏｎ［Ｊ］．犆犺犻狀犲狊犲犑．犔犪狊犲狉狊，

２００８，３５（１０）：１４７７～１４８０

　 何本桥，廖　青，黄　勇．胆甾型液晶溶液膜中的随机激光［Ｊ］．
中国激光，２００８，３５（１０）：１４７７～１４８０

５ＦｅｎｇＪｉｋａｎｇ．Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｎｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｅｓｉｇｎｏｆｔｈｅｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｊ］．犃犮狋犪犆犺犻犿犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００５，６３（１４）：１２４５～１２５６

　 封继康．非线性光学材料的分子设计研究［Ｊ］．化学学报，２００５，

６３（１４）：１２４５～１２５６

６ＬｉＧｕａｎｇｘｕｅ，ＰｅｎｇＸｉｎｈｕａ，ＬüＣｈｕｎｘｕ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｆ

ｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｂｅｎｚｏｆｉｖｅｍｅｍｅｒｅｄ

ｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃｓｑｕａｒａｉｎｅｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ［Ｊ］．犆犺犻狀．犑．犗狉犵犪狀犻犮犆犺犲犿．，

２００６，２６（６）：８３９～８４４

　 李广学，彭新华，吕春绪．含苯并五元环方酸衍生物的二阶非线

性光学性质的理论研究［Ｊ］．有机化学，２００６，２６（６）：８３９～８４４

７ＷａｎｇＦａｎｇｆａｎｇ，ＺｈａｎｇＫｕｎ，ＺｈｕＢａｏｈｕａ犲狋犪犾．．Ｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔ

ｅｆｆｅｃｔｏｎｔｈｅｔｈｉｒｄｏｒｄｅｒｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｏｒｐｈｙｒｉｎ

ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．犃犮狋犪犗狆狋犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００８，２８（１）：１３２～１３７

　 王芳芳，张　琨，朱宝华 等．取代基对卟啉类化合物三阶非线性

光学特性的影响［Ｊ］．光学学报，２００８，２８（１）：１３２～１３７

８ＷａｎｇＢｉｑｉｎ，ＪｉａｎＺｈｏｎｇｂａｏ，ＺｈａｏＫｅｑｉｎｇ犲狋犪犾．．Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄ

ｍｅｓｏｍｏｒｐｈｉｓｍｏｆｕｎｓｙｍｍｅｔｒｉｃａｌｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｄｉｍｅｒｓｗｉｔｈ

ｉｍｉｎｅａｎｄｃｈｏｌｅｓｔｅｒｙｌｍｏｉｅｔｉｅｓ［Ｊ］．犃犮狋犪犆犺犻犿犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００７，

６５（２２）：２５７０～２５７６

　 汪必琴，简忠保，赵可清 等．含亚胺和胆甾烯基不对称液晶二聚

体的合成及介晶性［Ｊ］．化学学报，２００７，６５（２２）：２５７０～２５７６

９ＣｈｅｎＪｕｎｒｏｎｇ，ＸｕＢｕｙｉ，ＣａｉＪｉｎｇ犲狋犪犾．．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｎ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｐｅｃｔｒａａｎｄｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｎｏｎｌｉｎｅａｒｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ

ｃｙｃｌｏｍｅｔａｌａｔｅｄｐｌａｔｉｎｕｍ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ ｗｉｔｈｌｏｎｇ ｃｈａｉｎβｄｉｋｅｔｏｎａｔｅ

ａｎｃｉｌｌａｒｙｌｉｇａｎｄｓ［Ｊ］．犃犮狋犪 犆犺犻犿犻犮犪 犛犻狀犻犮犪，２００８，６６（１３）：

１５１３～１５１７

　 陈俊蓉，徐布一，蔡　静 等．含长链β 二酮环金属铂配合物的

电子光谱和二阶非线性光学性质的理论研究［Ｊ］．化学学报，

２００８，６６（１３）：１５１３～１５１７

１０ＨｕＪｉｎｇｄａｎ，ＣａｉＪｉｎｇ，ＣｈｅｎＪｕｎｒｏｎｇ犲狋犪犾．．Ｓｔｕｄｙｏｎｃｈａｒｇｅ

ｔｒａｎｓｐｏｒｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｈｅｘａａｚａｔｒｉｐｈｅｎｙｌｅｎｅａｎｄｉｔｓｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ
［Ｊ］．犃犮狋犪犘犺狔狊犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００８，５７（９）：５４６４～５４６８

　 胡竞丹，蔡　静，陈俊蓉 等．六氮杂苯并菲及其衍生物电荷传输

性质的理论研究［Ｊ］．物理学报，２００８，５７（９）：５４６４～５４６８

１１ＬｉＱｕａｎ，Ｓｕｎ Ｄｉｎｇｇｕａｎｇ，Ｚｈａｏ Ｋｅｑｉｎｇ．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄ

ｐｒｏｐｅｒｔｙｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｉｎｔｒｉａｚｉｎｅｓ（ｗａｔｅｒ）３ｃｌｕｓｔｅｒ［Ｊ］．犑．

犛犻犮犺狌犪狀犖狅狉犿犪犾犝狀犻狏（犖犪狋．犛犮犻．犲犱．），２００８，３１（４）：４４０～４４４

　 李　权，孙定光，赵可清．三氮杂苯 （水）３簇氢键结构性质［Ｊ］．
四川师范大学学报（自然科学版），２００８，３１（４）：４４０～４４４

１２Ｆｅｎｇ Ｌｉｐｉｎｇ， Ｌｉｕ Ｚｈｅｎｇｔａｎｇ， Ｘｕ Ｂｉｎｇ． Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＣ－

ＨｆＯ２［Ｊ］．犃犮狋犪犗狆狋犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００８，２８（１１）：２１９１～２１９４

　 冯丽萍，刘正堂，许　冰．立方晶相 ＨｆＯ２ 电子结构与光学性质

的第一性原理计算［Ｊ］．光学学报，２００８，２８（１１）：２１９１～２１９４

１３ＨｏｕＱｉｎｇｙｕ，ＺｈａｎｇＹｕｅ，ＺｈａｎｇＴａｏ．Ｓｔｕｄｙｏｎｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｏｆ

ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｙｏｆｏｘｙｇｅｎｖａｃａｎｃｙｄｏｐｅｄａｎａｔａｓｅＴｉＯ２［Ｊ］．犃犮狋犪

犗狆狋犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００８，２８（７）：１３４７～１３５２

　 侯清玉，张　跃，张　涛．含氧空位锐钛矿ＴｉＯ２ 光学性质的第

一性原理研究［Ｊ］．光学学报，２００８，２８（７）：１３４７～１３５２

１４ＬｉｕＪｉａｎｇａｎｇ，Ｚｈａｏ Ｗｕｚｈｏｕ，Ｇａｏ Ｗｅｉ犲狋犪犾．．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｎ

ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｃｕｂｉｃＴｉＢＮ［Ｊ］．犃犮狋犪犗狆狋犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００８，

２８（２）：３９８～４０２

　 牛建钢，赵五洲，高　巍 等．立方型 ＴｉＢＮ的光学性质的计算

［Ｊ］．光学学报，２００８，２８（２）：３９８～４０２

１５Ａ．Ｐ．Ｅｒｉｃ，Ｊ．Ｄｅｎｉｓ，Ａ．Ｃａｒｌｏ犲狋犪犾．．Ｒｅｖｉｓｉｔｉｎｇｔｈｅｎｏｎｌｉｎｅａｒ

ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｐｏｌｙｂｕｔａｔｒｉｅｎｅａｎｄ ｐｏｌｙｄｉａｃｅｔｙｌｅｎｅ ｗｉｔｈ

ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，２００８，

４５６：１０１～１０４

１２４１


