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·研究论文· 

7,10,12 顶点 Fe(II)碳硼烷夹心配合物 NLO 性质的 DFT 研究 

邹海艳    麻娜娜    李  雪    孙世玲    仇永清*  
(东北师范大学化学学院  功能材料化学研究所  长春 130024) 

摘要   采用密度泛函理论(DFT) CAM-B3LYP 方法对系列 7,10,12 顶点 Fe(II)碳硼烷与 1,2,4,5-Me4C6H2 (dur1), 
1,2,3,4-Me4C5H (dur2)形成的夹心配合物的非线性光学(NLO)性质进行了计算分析. 结果表明, Fe(II)碳硼烷的顶点数和

硝基的取代位置影响分子的几何构型, 从而影响分子的NLO性质; Fe(II)碳硼烷夹心配合物的偶极矩与极化率随碳硼烷

的顶点数增加而增大; 10 顶点 Fe(II)碳硼烷分子的前线分子轨道能级差较小, 其第一超极化率 βtot 值大于 12 及 7 顶点

Fe(II)碳硼烷分子; 硝基与 Fe(II)处于对位时, 其 βtot 值大于未取代分子; 硝基与 Fe(II)处于邻位时, βtot 值较未取代分子

小; 在此类 Fe(II)碳硼烷夹心配合物中, 碳硼烷既可以作电子给体, 也可以作电子受体.  
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DFT Study on Nonlinear Optical Properties of 7,10,12 Vertexes  
Ferradicarbollide Sandwich Complexes 

Zou, Haiyan    Ma, Nana    Li, Xue    Sun, Shiling    Qiu, Yongqing*  
(Institute of Functional Material Chemistry, Faculty of Chemistry, Northeast Normal University, Changchun 130024) 

Abstract  The nonlinear optical (NLO) properties of a series of sandwich complexes which are coordinated 
by 7,10,12 vertexes ferradicarbaboranes and 1,2,4,5-Me4C6H2 (dur1), 1,2,3,4-Me4C5H (dur2) were investi-
gated by density functional theory (DFT) CAM-B3LYP method. The results indicate that the vertexes of fer-
radicarbaboranes and the substitution position of nitryl both affect the molecular geometry and then affect 
the NLO properties of molecules. The dipole moment and the polarizability are both enhanced with the in-
crease of the vertexes of ferradicarbaboranes. The HOMO-LUMO energy gaps of molecules with 10 
vertexes ferradicarbaboranes are relatively smaller, so the first hyperpolarizabilities (βtot) values of them are 
larger than the molecules with 12 and 7 vertexes ferradicarbaboranes. When replacing of the atom H of 
Fe(II) para-position by nitro, the βtot values of molecules are larger than the non-substitution molecules; 
however, the atom H of Fe(II) ortho-position is substituted by nitro, the βtot values of molecules are smaller 
than the non-substitution molecules. In the studied molecules, the carboranes can act as either electronic 
donor or acceptor. 
Keywords  ferradicarbollide sandwich complexes; polarizability; NLO property; DFT 

  
近年来, 由于非线性光学(NLO)材料具有在电磁场

中转变自身的频率及相位等独特的性质, 被广泛应用于

各种先进的光学技术产品中, 例如光通讯与计算、光转换

与限制、数据存储与恢复及动力学图像处理等方面[1～4]. 
最初, 人们合成出了无机盐 NLO 材料[5,6]和无机氧化物

NLO 材料[7]. 随着科研工作的不断进步, 发现有机金属
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材料比传统的无机材料具有更强的激光偏振性、结构的

灵活性和易构造性, 易制成大分子及立体结构, 具有更

大的光电效率, 更迅速的光学响应, 而有望成为更好的

NLO 材料[8,9]. 因而最近几十年里, 人们陆续合成了许

多有机及有机金属配合物 NLO 材料.  
最近研究发现, 当硼烷、碳硼烷或其衍生物中掺杂

过渡金属时, 容易发生金属到碳硼烷的电荷转移[10], 因
而对材料的NLO性质产生影响. 我们对闭合型, 巢型碳

硼烷及其衍生物的结构和 NLO 性质进行了初步计算讨

论[11～16], 发现碳硼烷及其衍生物具有与有机共轭体系

相近的 NLO 活性.  
在 π共轭环配位的金属夹心配合物[(ŋx-MenCxHx－n)- 

MLy] (M 代表金属, L 代表配体)中[17], 二茂铁及其衍生

物因具有很好的 NLO 性质而备受关注[18]. Todd 等[19]于

1982 年首先合成了类似于二茂铁结构的 Fe 碳硼烷夹心

配合物[1-(ŋ6-1,3,5-C6H3)-1,2,3-FeC2B9H11], 之后人们又

相继合成了许多类似配合物. 近几年来, Štíbr 等[20～24]

合成了系列[1-(ŋ6-MenC6H6－n)-closo-1,2,3-FeC2B9H11]配
合物, 但对这些配合物的 NLO 性质的研究目前未见报

导. 本文以 Štíbr 等 [25]合成的配合物[3-(ŋ6-dur)-closo- 
3,1,2-FeC2B9H11] (dur＝1,2,4,5-Me4C6H2)为基础, 设计了

一系列相关分子, 采用量子计算化学方法对这些分子的

结构、电子光谱和 NLO 性质进行计算研究, 为设计合成

新型金属碳硼烷 NLO 材料提供理论依据.  

1  计算模型和方法 

以配合物[3-(ŋ6-dur1)-closo-3,1,2-FeC2B9H11] (dur1＝

1,2,4,5-Me4C6 H2)[25] (1a)为基础, 通过改变碳硼烷的顶

点数和引入取代基设计了分子 1b～1e, 再将 1,2,4,5- 
Me4C6H2 (dur1)用 1,2,3,4-Me4C5H (dur2)替换, 得到相应

分子 2a～2e, 如图 1 所示. 采用密度泛函理论(DFT) 
B3LYP 方法, 非金属原子选用双 ζ层分裂价基加极化函

数 6-31G*基组, 金属原子选用考虑 Stuttgart 势的 

SDD[26,27]基组优化分子几何构型, 其中 a～d 系列分子

为 Cs点群, e 系列分子为 C1点群. 根据其构型特点和讨

论性质的方便, 计算时以 Fe 为坐标原点, Fe 碳硼烷的

Cs对称面自右向左的方向为 X 轴正向, Fe 与碳硼烷 B(4)
原子所在的方向为 Y 轴正向(如图 1).  

采用 Handy 等[28]提出的长程校正杂化交换相关泛

函(CAM-B3LYP)方法, 结合有限场(Finite field, FF)方 
法[29～31], 计算分子的极化率和第一超极化率. 在均匀的

静电场中, 分子的能量可按 Taylor 级数展开[32]:  

( )0 1 1
2 6

1 ...
24

i i ij i j ijk i j k

ijkl i j k l

E E μ F α F F β F F F

γ F F F F

＝ － － － －

　 －

    (1) 

其中, 各下标取遍笛卡尔坐标 x, y, z, E(0)为无外场时分

子的能量, Fi为外电场在 i 方向分量, μi为分子偶极矩向

量的分量, αij为线性极化率张量, βijk和 γijkl分别为分子二

阶和三阶非线性极化率张量. 计算一系列不同电场下分

子体系的总能量构成一组方程, 进而可求得 μ, α, β和 γ
的值.  

采用与优化几何构型相同的方法及基组, 计算分析

各体系的自然键轨道(NBO)电荷分布. 另外, 由于 PBE0
方法较 B3LYP 方法含有更高的 HF 交换, 已被证明在

进行TD-DFT计算时, PBE0方法能得到更加可靠的预测

分 子 跃 迁 性 能 方 面 的 信 息 [33,34], 因 此 采 用

PBE1PBE/6-31G* (Fe采用SDD基组)方法计算分子的吸

收光谱. 以上计算均采用 Gaussian 09W[35]程序包.  

2  结果和讨论 

2.1  分子的几何构型 

表 1中列出了优化后分子稳定几何构型的部分原子

间距离. 为了验证本文所用方法及基组的可靠性, 将实

验合成 1a 的部分晶体数据值(1aexp)也列于表 1, 对比可 
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图 1  模型分子的骨架构型和坐标 
Figure 1  The skeleton structure of model molecules and coordinate  
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知优化的结构与实验值吻合得很好, 说明所用方法及基

组适合本文的体系. 

表 1  分子中部分原子间距离 (Å) 
Table 1  The distance between some atoms (Å) of molecules 

Molecule C(1)—C(2) (mean)Fe-C
a (mean)C-CH3

b 
1aexp 1.6192 2.1167 1.5017 
1a 1.6124 2.1646 1.5080 
1b 1.6155 2.1336 1.5093 
1c 1.4683 2.1309 1.5090 
1d 1.6186 2.1670 1.5079 
1e 1.6043 2.1871 1.5074 
2a 1.6058 2.1494 1.5010 
2b 1.6210 2.1183 1.5019 
2c 1.4747 2.1090 1.5014 
2d 1.6286 2.1224 1.5004 
2e 1.6156 2.1250 1.4999 

a (mean)Fe-C: 为 Fe 到 dur1 或 dur2 环上 C 的距离的平均值; b (mean)C-CH3 为

dur2 或 dur1 环上 C 原子与甲基中 C 原子间距离的平均值. 

从表 1 可知, 当 Fe 碳硼烷的顶点数不同时, Fe 到

dur1 或 dur2 环上 C 的距离的平均值[(mean)Fe-C]大小为

(mean)Fe-C(1a,2a)＞(mean)Fe-C(1b,2b)＞ (mean)Fe-C(1c,2c), 
表明随 Fe 碳硼烷顶点数增多, Fe 与 dur1或 dur2环的作

用相对减弱. 在Fe碳硼烷不同位置引入硝基时, 对几何

构型影响较大. 当硝基取代 Fe对位B原子上的H时(1d, 
2d分子), 分子中C(1)—C(2)键长变长, 这可能是由于分

子中的电子向吸电子的硝基方向移动, 从而降低了 C(1)
—C(2)键的结合力. NBO 方法计算的 Wiberg 结合指数

(WBI)的大小也能反映化学键的强度[36,37], C(1)—C(2)键
的WBI值顺序为0.77791d＜0.78781a, 0.76782d＜0.81532a, 
也证明了 1d, 2d 分子中 C(1)—C(2)键变弱. 当硝基取代

Fe 邻位 C 原子上的 H 时(1e, 2e 分子), 则对(mean)C-CH3

值(dur2或 dur1环上 C 原子与甲基 C 原子间距离的平均

值)产生影响, 使分子的(mean)C–CH3 值变小, 这是因为硝

基处于 Fe 邻位时, 其吸电子作用使整个分子的电子偏

向于硝基所在的 XZ 平面方向, 增强了 dur2或 dur1环上

C 原子与甲基中 C 原子间的结合力 , 这一结果与

(mean)C-CH3 值 的 WBI 规 律 (1.101941e ＞ 1.101891a, 
1.022432e＞1.022232a)也相吻合. 用 dur2取代 dur1, 1系列

与 2 系列分子的原子间距离变化不明显, 表明 dur1 与

dur2对分子的几何构型影响不显著.  

2.2  分子的偶极矩和极化率  

表 2 给出了偶极矩(μ)及其在 Y 轴的分量(μy). μy 与 μ
的数值相差很小, 表明这些分子的偶极矩值几乎都来自

于 Y轴的贡献. μ是矢量, 其方向为从负电荷中心指向正

电荷中心, 大小为正负电荷中心间的距离和所带电量的

乘积. 结合 NBO 电荷分布(表 3)可知, 正电荷主要集中

在 dur1或 dur2上, 负电荷主要集中在 Fe与碳硼烷上, 因

此 dur1或 dur2与 Fe 碳硼烷的相对距离影响偶极矩值的

大小. 由表 2 看出, Fe 碳硼烷顶点数不同的 a, b, c 系列

分子的 μ 值大小为 μ(1a,2a)＞μ(1b,2b)＞μ(1c,2c), 与
(mean)Fe-C值顺序一致. 用 dur2取代 dur1, 2 系列分子的 μ
值都比相应 1 系列的小, 因为它们正负电荷中心间的距

离基本相等, 但 dur1比相应的 dur2所带正电荷多. 当硝

基在碳硼烷的取代位置不同时, 由于分子中硝基起到吸

电子作用, 且 1d, 2d 分子中硝基主要位于 Y 轴方向, 使
正负电荷中心距离明显增大, 增大了μy值从而增大μ值. 
但 1e 和 2e 分子硝基的引入对 X 和 Z 轴方向电荷分布影

响较大, 使正负电荷中心的距离有所减小, 结果使得 μ
值小于相对应分子 1a 和 2a.  

表 2  分子的偶极矩 μ及其在 Y 轴的分量 μy (10－30 C•m)和极

化率 α (a.u.) 
Table 2  The dipole moment μ and Y component μy (10－30 C•m) 
and dipole polarizabilities α (a.u.) of molecules 

Molecule μy μ αxx αyy αzz αs 

1a －34.544 36.455 224.297 285.289 220.723 243.436
1b －29.497 30.464 222.185 287.478 200.722 236.795
1c －20.164 22.686 200.773 206.056 177.952 194.927
1d －50.508 51.139 256.993 311.243 221.408 263.215
1e －32.653 33.240 254.066 289.861 238.045 260.657
2a －28.883 30.368 223.169 309.481 212.388 248.346
2b －25.368 26.131 204.439 301.968 192.847 233.085
2c －14.764 16.935 181.175 221.078 170.955 191.069
2d －44.574 45.465 237.549 333.785 214.663 261.999
2e －26.138 26.825 238.300 309.772 231.368 259.813

 

表 3  分子中各部分 NBO 电荷分布(e) 
Table 3  The NBO charge distribution (e) of molecules 

Molecule I II III IVa 
1a 0.6152 －0.3135 －0.3016 — 

1b 0.4637 －0.2078 －0.2559 — 
1c 0.5474 －0.2009 －0.3464 — 
1d 0.6230 0.0821 －0.3260 －0.3791
1e 0.6673 －0.2213 －0.2538 －0.1922
2a 0.3253 －0.3364 0.0111 — 
2b 0.1740 －0.2960 0.1219 — 
2c 0.2788 －0.2020 －0.0768 — 
2d 0.3916 0.0416 －0.0553 －0.3779
2e 0.4345 －0.2145 －0.0452 －0.1748

a第 I 部分: dur1或 dur2; 第 II 部分: 碳硼笼; 第 III 部分: Fe; 第 IV 部分: 硝
基. 

采用 CAM-B3LYP 与 FF 方法计算得到各个分子的

极化率分量. 由公式 ( ) 3s xx yy zzα α α α＝ ＋ ＋ 求出极化率

的平均值( sα ). 表 2 中列出了分子极化率分量 xxα , yyα , 

zzα 和 sα 的值.  
比较表 2 中数据并结合图 1 可知, 分子的骨架原子

在 Y 轴方向分布较多, 因此相对来说 yyα 值较 xxα 与 zzα  
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值稍大. Fe 碳硼烷顶点数不同时, sα 值大小为 sα (1c,2c)
＜ sα (1b,2b)＜ sα (1a,2a), 这是由于随着顶点数的增多, 
分子的空间结构变大, xxα , yyα , zzα 值都相应变大, 从
而使得 sα 值依次增大 . 在 Fe 对位引入硝基后 , 

sα (1d,2d)＞ sα (1a,2a), 因为硝基的引入使 Y 轴方向的

骨架原子增多, 1d 和 2d 分子的 yyα 值变大使得 sα 值增

大. 在 Fe邻位引入硝基后, 同样使得 e系列分子 sα 值变

大, 但这是由于硝基处于 XZ 平面方向, 使 xxα , zzα 值较

a 系列分子变大造成的, 可见硝基取代位置不同对 sα 分

量的影响不同. 用 dur2取代 dur1, 发现对应的 sα 值相差

不大, 这说明 dur1与 dur2对 sα 值的贡献基本相同. 综上

讨论表明, Fe 碳硼烷的顶点数和硝基的取代位置是影响

sα 值的主要因素. 同时看出, 偶极矩与极化率呈现相同

的变化趋势.  

2.3  分子的二阶 NLO 系数 

CAM-B3LYP 与 FF 法相结合可计算得到分子的二

阶NLO系数(第一超极化率) β的各个张量. 利用公式(2)
进行计算, 得到二阶 NLO 系数在 X, Y, Z 方向上的分量

和总有效值 βtot, 结果列于表 4.  

( )1 2
3j jjj jii ijj

i j
β β β β

≠
∑＝ ＋ ＋    i, j＝x, y, z    

2 2 2
tot x y zβ β β β＝ ＋ ＋      (2) 

从表 4 可以看出, βy对 βtot的贡献最大, 说明这些分

子 Y 轴方向的电荷转移对 βtot值有较大的贡献. Fe 碳硼

烷的顶点数不同时, a, b 和 c 系列分子前线分子轨道能

级差(ΔΕ)大小为 ΔΕ1b＜ΔΕ1a＜ΔΕ1c 和 ΔΕ2b＜ΔΕ2c＜

ΔΕ2a, βtot 值的规律为 βtot1b＞βtot1a＞βtot1c, βtot2b＞βtot2c＞

βtot2a, 可见分子的 ΔΕ 越小其 βtot 值越大, 文中 10 顶点 

表 4  分子的二阶NLO系数 β (a.u.)及前线分子轨道能级差ΔΕ 
(a.u.) 
Table 4  The second-order NLO coefficients β (a.u.) and the 
energy gap of the frontier molecular orbitals ΔΕ (a.u.) of mole-
cules 

Molecule βx βy βz βtot ΔΕ 
1a 1.225 －416.242 86.780 425.193 0.1711
1b －3.568 －691.766 71.628 695.473 0.1688
1c －0.638 －171.376 42.437 176.553 0.1727
1d －6.125 －675.413 43.808 676.860 0.1710
1e 27.214 －302.522 42.136 306.653 0.1450
2a －6.484 347.132 127.022 369.699 0.1714
2b －7.101 435.690 101.643 447.446 0.1554
2c －6.822 408.238 120.728 425.770 0.1558
2d －1.635 2.260 127.191 127.221 0.1524
2e －24.468 274.254 173.216 325.296 0.1486

 
Fe 碳硼烷分子的 βtot值比相应的 12 和 7 顶点分子的大. 
引入硝基后, d, e 系列分子的 ΔΕ与 βtot的变化规律与上

述不相符, 说明对 d, e 系列分子的 βtot值还有其他的影

响因素. 当硝基取代 Fe 邻位 C 原子上的 H 时, βtot值较

非取代体系减小, 从 a, d 和 e 系列分子的前线分子轨道

组成图(图 2)看出, e 系列分子硝基处于 XZ 平面方向, 其
吸电子作用使电子跃迁过程中前线分子轨道在 X, Z 轴

方向发生明显电荷转移, 使 βx, βz分量增大, βy分量减小, 
但 βx, βz分量的增大值远小于 βy分量的减小值, 因此 βtot

值变小, 也说明 Y 轴方向的电荷转移是影响 βtot 值的主

要因素. 当硝基取代 Fe 对位 B 原子上的 H 时, 对 βtot

值的影响复杂. 从图 2 看出, 分子 1d的电子跃迁前线分

子轨道在Y轴方向发生由硝基到碳硼烷的配体内的电荷

转移(ILCT), 会有效地增大 βy值, 进而增大 βtot值; 分子

2d 在电子跃迁过程中, Y 轴方向也存在明显的 ILCT, 但
βtot值却小于分子 2a, 并且 2d 分子在所有分子中 βtot值 

 

图 2  a, d, e 系列分子的前线分子轨道组成图 
Figure 2  The frontier molecular orbital composition of series molecules a, d and e 
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最小, 说明更深层轨道的电子跃迁对 2d 分子 βtot值影响

较大. 1 和 2 系列分子的 βtot值没有一致的规律, 对于分

子 1a, 1b和 2a, 2b有 βtot1a, 1b >βtot2a, 2b, 结合表 3 NBO电

荷分布看出, dur1 所带的正电荷较多, 说明 dur1 的给电

子能力强, 因此对 βtot值的贡献大. 分子 1c的 βtot值小于

2c, 这是由于在 dur2的作用下, 7 顶点 Fe 碳硼烷的五边

形面(BCCBB)中沿 X 轴方向的 B—B 距离有所增加, βtot

值随7顶点Fe碳硼烷横向拉伸而增大, 说明分子的几何

构型也是影响分子 βtot值的因素. 以上分析看出, dur1与

dur2的变化, Fe 碳硼烷的顶点数不同及硝基取代位置不

同都会对 βtot值产生影响. 

2.4  TD-DFT 计算 

为进一步讨论深层轨道电子跃迁对二阶 NLO 系数

的产生影响, 本文采用 TD-PBE1PBE 方法计算了电子

光谱, 得到分子的最大振子强度及对应的主要跃迁列于

表 5 中, 其主要跃迁对应的轨道组成如图 3 所示. 电子

跃迁会引起电荷转移, 电荷转移程度强弱影响体系二阶

NLO 系数的大小[12,38]. 由图 3 看出, 不同顶点数的 Fe
碳硼烷 a, b 和 c 系列分子的占据轨道主要定域在 Fe 和

碳硼烷上, 而 Fe 和碳硼烷对于空轨道的贡献有不同程

度的减少, 说明当电子跃迁时可能存在两种电荷转移形

式, 金属到 dur 环和碳硼烷到 dur 环, 因此 Fe 和碳硼烷

为电子给体, dur 环部分为电子受体. 当碳硼烷上引入取

代基之后, 主要电荷转移形式发生明显改变. 当硝基取

代 Fe 邻位 C 原子上的 H, 分子在电子跃迁过程中电荷

转移主要向硝基方向, 说明当硝基与 Fe 邻位 C 连接时, 
其吸电子性强于碳硼烷, 碳硼烷作电子给体, 硝基做电 

子受体; 而当硝基取代 Fe 对位 B 原子上的 H 时, 分子

1d 的 HOMO－2→LUMO＋1 跃迁, 是由硝基到碳硼烷

和 Fe 到 dur1 环的电荷转移, 且硝基到碳硼烷的电荷转

移明显, 因此分子 1d 有较大的 βtot值, 此时碳硼烷为电

子受体, 硝基为电子给体, 这与分子1d前线分子轨道的

分析一致. 分子 2d 在主要电子跃迁过程中电荷转移不

明显, 仅有少量的电荷转移主要是沿 Z 轴方向的, 导致

仅有 βz分量值稍微增大, 而 βx与 βy值都减小许多, 因此

βtot 值最小. 同时分子 2d 的电荷转移情况表明, 当分子

上部分是 dur2环, 硝基处于 Fe 对位时, dur2环对分子内

的电荷转移有抑制作用. 可见 dur1与 dur2的变换和硝基

的取代位置不同都会影响碳硼烷的给吸电子特性, 使它

既可以作电子给体, 也可以作电子受体, 合理地利用这

种特征可以获得具有不同 NLO 响应的分子.  

表 5  分子的振子强度 f 及主要跃迁形式 
Table 5  The oscillator strength f and main transition forms of 
molecules 

Molecule f Major contribution 
1a 0.1790 HOMO→LUMO＋3 
1b 0.4567 HOMO－1→LUMO＋3 
1c 0.1099 HOMO－3→LUMO 
1d 0.1515 HOMO－2→LUMO＋1 
1e 0.0877 HOMO－3→LUMO 
2a 0.2253 HOMO－7→LUMO＋1 (α) 
2b 0.2356 HOMO－4→LUMO＋1 (β) 
2c 0.0957 HOMO→LUMO＋7 (β) 
2d 0.0688 HOMO－3→LUMO＋3 (β) 
2e 0.0546 HOMO－2→LUMO＋3 (β) 

 

图 3  分子的主要电子跃迁对应的轨道组成图 
Figure 3  The main electronic transition orbital composition of molecules
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3  结论 

采用密度泛函理论 CAM-B3LYP 方法对不同顶点

Fe 碳硼烷夹心配合物的 NLO 性质进行了研究, 得出如

下结论: Fe 碳硼烷的顶点数不同和硝基的取代位置不

同, 会影响分子中部分原子间距离, 从而影响分子的

NLO 性质; Fe 碳硼烷的顶点数和硝基的取代位置是影

响 sα 值的主要因素, μ 值与 sα 值具有相同的变化趋势; 
10 顶点 Fe 碳硼烷分子的前线分子轨道能级差较小, 其
βtot值大于 12 及 7 顶点 Fe 碳硼烷分子; 硝基与 Fe 处于

对位时, 分子 1d 主要发生硝基到碳硼烷的配体内电荷

转移, 其 βtot值大于分子 1a, 分子 2d 的 dur2环对电荷转

移有抑制作用, 因此 βtot值小于分子 2a; 硝基与 Fe 处于

邻位时, βtot值较未取代体系小; 在此类Fe碳硼烷夹心配

合物中, 碳硼烷既可以作电子给体, 也可以作电子受体,
合理地利用这种性质可以获得具有不同 NLO 响应的分

子.  
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