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摘要： 

计算了三螺旋硒链的一维能带, 三方硒的三维能带和Se_6簇的能级。能带分为三组: Se-Se成键带, 孤对电子带和

Se-Se反键带。符合Se-Se, 成键的价电子层结构。同时对电子态进行了空间群的对称性分类。为了更广泛的将固

体的计算结果与原子簇做比较, 定义了簇轨道重叠布居, 它是原子簇计算态密度的轨道重叠布居权重值。计算表明, 
Se_6簇(D_(3d))的态密度和簇轨道重叠布居分别与三方硒的态密度和晶体轨道重叠布居颇为类似, 说明两者成键

本质的类似性。带隙和态密度与相应的实验数据作了比较。 
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