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成果摘要： 

该课题处于化学、物理、材料和生物等多学科交叉点，属于材料化学新兴领域。该课题组在国内较早地开展了这一领域

的研究，先后承担了1项国家自然科学基金、2项云南省自然科学基金、1项云南省教育厅重点基金。该项目的主要内容

有：(1)提出了合成单核及多核配合物的几种新方法。共合成了300多个新型配合物，解析了100多个未见文献报道的单

晶结构。(2)在分子磁性研究中归纳出某些新规律，并将分子力学和量子化学计算方法率先应用于多金属偶合体系，为

磁偶合体系的分子设计和晶体组装提供了某些指导性信息。(3)提出了某些定量评估多核复杂体系磁交换作用的理论处

理方法，为阐明结构与磁性内在关系提供了理论依据，同时推广和使用了“非正规自旋态”、“磁轨道正交”、“自旋

极化”等预测模型进行分子磁性设计。(4)合成出一批结构新颖、性质独特的新型功能配合物，如：①带不同配位基团

的多种自由基与过渡金属和稀土金属配合物。②具有铁磁和亚铁磁偶合的链状配合物。③具有非正规自旋态的自由基-

金属配合物。④含自由基阳离子的多金属多核配合物。⑤含外源桥的大环金属-自由基配合物。(5)在国内首次获得第一

个结构表征的自由基-金属分子铁磁体。该项目研究成果已在国内外化学杂志上共发表论文30多篇，其中被SCI收录24

篇。EI收录5篇。某些合成方法已被国内外同行仿照使用。该项目为国家培养了一批从事教育和科学研究的高质量人

才。 
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