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新的异体四氢键二聚体结构的理论研究  
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摘要   研究了一系列由不同单位通过DAAD－ADDA方式结合的新的异体二聚体体系。运 

用密度泛函B31YP方法在3－21g水平上完全优化了单位和二聚体的结构，通过对体 系的结构特征、能量、
相互作用能的分析研究，证实了这类新的超分子聚集体可通 过四重氢键自组装形成。 
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