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摘要： 

建立模型分子描述环芳类分子中二苯环、二乙炔的π轨道间的相互作用，应用多重散射Xα自洽场方法对模型分子的电子结构进行计算，得到分子轨道通过空间相互作用的大小随二苯环、二乙炔间距离的增加呈指数下降．在环芳类化合物分子电子结构研究基础上，分析了分子轨道通过键的相互作用．结果表明，分子轨

道通过空间相互作用与通过健相互作用相互抵消．采用过渡态方法计算环芳类化合物分子前线分子轨道电离能，与实验符合较好 
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