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成果摘要： 

红外非线性光学倍频材料是目前通讯信息领域所急需的光电子功能材料。在金属簇合物中探索红外非线性光学倍频材料

开辟探索红外非线性光学新材料的新领域。对光通信产业和国防有重要影响。该项目属于物理化学、材科科学和信息技

术交叉领域。金属簇合物具有丰富的结构类型和强烈的电子关联效应。这是课题组探索和设计红外非线性光学倍频材料

的基础。课题组做了以下的研究工作：(1)系统研究了一系列从单核到多核体系的金属原子簇合的非线性光学性能和红

外透过光谱，探索构效关系，揭示其微观本质。独立提出了关于金属簇合物体系结构与非线性光学性能之间关系的一些

新观点和新理论。(2)预言了一系列金属簇合物具有良好的红外倍频应用前景，具有潜在开发利用的潜力。还采用化学

制备技术，设计合成了一系列有较大红外倍频性能的金属簇合物，得到了相应的单晶物质。3)发展了金属簇合物非线性

光学性能的计算方法和理论模型。建立了一套高性能并行集群计算机系统。大大提高了研究效率和计算能力。这是国内

首次开展的金属原子簇非线性光学性能的研究。国际上的相关报道很少，研究工作具有原始创新性。它可能导致既具有

良好光学倍频性能又有良好晶体质量和可利用的红外透过区域的新型非线性光学材料的发现。研究结果发表在国内外核

心刊物上，计有研究论文13篇；其中包括SCI影响因子分别为3.0以上的论文一篇、2.0以上的论文三篇。会议论文22

篇。论文发表后得到美国、英国、德国和希腊的国外同行的极大的兴趣和重视。至今引用次数为27次。申请发明专利一

项(公开号：CN1388128A)。由于研究成果丰富，研究课题已得到两项国家自然科学基金面上项目、一项国家自然科学

基金重大研究计划项目和中国科学院国际合作项目的后续资助。基础研究结果的进一步实验，有可能导致新型红外倍频

材料的实用化。 
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