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新疆理化所含钒氧基元的钒硼酸盐晶体的理论研究获进展 

  激光光源的波长拓展很大程度上依赖于频率转换器件材料——非线性光学晶体的变频能力。随着激光在紫

外和深紫外波段应用的日益重要，如何设计合成性能更优的硼酸盐非线性光学材料以及硼酸盐以外的紫外和深

紫外非线性光学材料是当前研究的重点和热点。 

  在国家自然科学基金及科技部“973”等项目的支持下，中国科学院新疆理化技术研究所光电功能材料实验

室与台湾淡江大学教授李明宪合作，深入研究硼氧基团和钒氧基团结合的钠钒硼酸盐Na3VO2B6O11，发现这一非

线性光学材料的倍频效应主要来源为畸变的(VO4)
3-基团而非(BO3)

3-基团。在非线性材料中为人熟知的畸变四面

体有(PO4)
3- , (SiO4)

4-, (ZnO4)
4− , 和 (AlO4)

5− 基团，但这些基团为其所在的非线性材料中对于材料的二次

谐波效应远小于材料中(BO3)
3-基团。 

  为定量分析采用倍频电荷权重和实空间原子切割的方法证实在Na3VO2B6O11晶体中的(VO4)
3-基团是除BIBO和

YAl3(BO3)4 (YAB) 晶体中的 (BiO4)
5−  和 (YO6)

9−  基团的又一种主导材料效应的贡献来源。该研究成果拓展

了紫外非线性光学晶体材料研究的对象，为设计寻找新的非线性光学材料提供了一个思路。 

  该研究成果已发表在Phys. Chem. Chem. Phys., DOI: 10.1039/C4CP04248D。 
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Na3VO2B6O11晶体中畸变(VO4)
3-基团的电荷密度图，热振动图以及倍频电荷密度权重分布
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