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摘要  

对过渡金属Au的有机配合物Ph3PAuC≡CR (R＝C6H4OCH3, Ph, C6H4NO2和PyNO2)的极化率和一阶、二

阶超极化率进行了量子化学计算. 构型在B3LYP/CEP-121G水平优化. 用有效模型势方法和二阶多体微扰方法分

别考虑了相对论效应和电子相关效应. 对基组进行了慎重的选择, 以ECP-HYPOL基组为对照标准, 在LFK基组基

础上简化得到一个较小的基组LFK2. 计算结果与实测结果趋势一致. 
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