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摘要： 

在ab initio DZP水平下，用能量梯度法对Li2B2的几何构型进行了优化，并用单、双激发组态相互作用（CISD）

进行了垂直激发的和振子强度计算．结果表明：Li2B2（C2v）中存在着三个强度较大的跃迁，分别是从基态跃迁

到31B2、11B1、41A1态．Li2B2（D2h）中存在着三个强度较大的跃迁，分别是从基态跃迁到11B2u、21B1u、
31B2u态．这些强度较大的跃迁均为粒子穴跃迁．在我们能查阅的文献范围内，本工作是首次性的． 
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