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半花菁衍生物分子非线性光学性质的理论研究 
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摘要： 

采用有限场(FF)/PM3方法对半花菁衍生物的第一超极化率和分子前线轨道性质进行了计算.结果表明,半花菁衍生物

分子的第一超极化率主要与D-π-A结构有关,σ-烷基链对分子第一超极化率的影响很小,并且分子第一超极化率与分

子前线轨道HOMO和LUMO能级差ΔEHL呈较好的线性关系. 
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