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作者提出了二次极化率矢量模型，认为它的方向与化学键的前线分子轨道间电子跃迁的

荷移方向相反，倍频基团的二次极化率矢量自 (2ω〉是该基团中化学键的二吹极化率矢量的

加租，由此导出了衡量倍频基团在晶体中分布方式优劣程度的空间因于 G和综合反映晶体倍

频性能的单位二次极化强度方均值可 ( 2ω) •

基于验证上述模型，合成了→系列 2 ，. ..庐二硝基苯丙氨酸 (HAP)的有机酸盐离子

晶体，通过测定它们的二次谐披相对强度1 2 .，/1 2" ， ~a l!'f左现它们与通过结构参数计算的

]):<2ω 值的大小规律是-致的。

由于上述他合物共有的大R键共辄体系2， 4- (NOz) zCeH3NH(AP分子碎片}的电子结梅和

分子结构基本是相同的，故可认为晶体的倍频效应主要来源于该系列化合物共有的AP分子

碎片的贡献，从而说明有机酸成盐也是使晶体结构优化的-条可行的途径.
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