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团簇 Mo2 S4的磁学性质与偶极矩研究

方志刚，吴庭慧，王 倩，刘立娥，宋静丽，魏代霞
( 辽宁科技大学化学工程学院，辽宁 鞍山 114051)

摘要:为分析团簇 Mo2S4 的磁学性质与极性强弱，运用 Gaussian09 程序对所设计的团簇 Mo2S4 模型在

B3LYP / lanl2dz水平下进行优化计算，得到了 10种优化构型．因为单重态构型核外无成单电子，所以该文
仅对三重态构型的磁学性质展开讨论．对成单电子数、磁矩、自旋布居数、电子自旋密度差图和偶极矩等
数据进行研究．研究结果表明: 团簇 Mo2S4 具有较好的磁学性能，金属原子 Mo 对团簇 Mo2S4 的磁性起主

要作用; 在多数优化构型的 d轨道中，α 电子是团簇 Mo2S4 磁性的主要贡献者; 团簇 Mo2S4 的构型 1( 3)、

2( 3) 的 α电子剩余较多，而构型 3( 3)、4( 3)、5( 3) 的 α电子、β 电子均有部分剩余，自旋密度差均是在金属原
子 Mo上．构型 4( 1) 的偶极矩最小，极性最弱; 构型 5( 1) 的偶极矩最大，极性最强; 各构型的极性由大到小
顺序为 5( 1) ＞2( 1) ＞3( 3) ＞5( 3) ＞1( 3) ＞1( 1) ＞2( 3) ＞3( 1) ＞4( 3) ＞4( 1) ．
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0 引言

相比于传统金属，非晶态合金兼有金属与玻璃

优异的物理化学性质，其结构和成分比晶态合金更

均匀．非晶态合金是通过金属在超急冷凝固时原子
来不及有序排列结晶所成，其组成原子在空间上不

具备规则的周期性，而是表现出一种短程有序、长
程无序的特点，物理性质表现为“各向异性”． 基于
非晶态合金的这种特殊性质，研究人员对非晶态合

金展开了研究，如方志刚等［1］采用 DFT法对非晶态
合金 Co-Ni-B体系进行研究，在理论上分析了团簇
Co3NiB2 的极性及杂化方式，为非晶态合金 Co3NiB2

应用于实验奠定了理论基础． 非晶态合金独特的尺
寸及特殊的原子数目致使其具有许多特殊的性质，

吸引了诸多科研工作者对其进行深入的研究． 秦渝
等［2］基于前线轨道理论深入探究了非晶态合金 Co-
Ni-B三元体系的催化性能，得出在理论上催化析氢

能力最好的模型; H． Schmies 等［3］通过实验验证了
Pt纳米粒子对于提高化学响应有一定作用．研究非
晶态合金特殊的物理化学性质对于理解物质从微

观结构到宏观结构的转变具有重要意义．
而相较于单一的金属元素团簇，掺杂非金属元

素的团簇因元素种类的多样化及其不同组分含量

的不同而表现出了更多的特性［4-5］． 目前，由于一次
性能源匮乏，所以开发可持续发展的新能源是一大

研究热点． 现已应用的高效催化剂材料如铂金等，
因为材料稀缺、价格昂贵及工业需求量大等因素，
所以寻找廉价且高效的替代品迫在眉睫［6］． 其中过
渡金属硫化物被认为是一种较具前景的替代材

料［7-11］，非金属原子 S 具有不饱和边缘，使得过渡金
属硫化物在不同的光催化、电池等领域中均有应
用，Li Yangiang［12］等提出，MoS2 由于其丰富的不饱

和 S边界有着优异的内禀活性，所以构建多相界面
可以有效提高 MoS2 的析氢性能; A． J． Cheah 等

［13］

根据 MoS2 特殊的空间结构对其光催化性能深入探



究得到了较理想的结果; Lu Ke 等［14］研究发现: 在
碳酸盐电解质中，使用 Mo6S8 /C 颗粒可以转移人工
固相电解质界面膜层，提高高锂金属的稳定性，使

得 NMC-811 阴极耦合的原型全电池的循环稳定性
显著提高．据此，非晶态合金 Mo-S 体系在催化方面
有着较广泛的研究，然而该体系在微观领域内的极

性及磁学性质缺乏理论支撑，因此本文拟设计团簇

Mo2S4 初始构型，对团簇 Mo2S4 开展局域模拟研究，

希望基于密度泛函理论探究出团簇 Mo2S4 的磁学性

质以及团簇 Mo2S4 极性的微观解释，为今后有关

Mo-S体系的研究提供理论依据．

1 计算方法

以拓扑学原理为依据，设计出团簇 Mo2S4 的初

始构型，基于密度泛函理论采用计算公式［15］

BB3LYP
XC = ( 1 － a ) ELSDA

X + aEλ=0
XC + bΔEλ=0

XC + cΔELYP
C +

( 1－c) ΔELSDA
C

对开壳层和过渡金属元素进行准确计算的 B3LYP
杂化［16-17］和 lanl2dz赝势基组［18］对团簇所有的初始
构型进行全参数优化和频率计算，其中 a = 0． 20、b =
0. 72、c= 0. 81． B3LYP 杂化是在量子化学计算领域

内的一种泛函方法，在处理团簇小分子方面相当准

确; Lanl2dz赝势基组是使用最为广泛且有效的有效
核势( ECP) 基组之一，可应用于过渡金属体系的计
算，运算过程较为可靠和稳定． 由于本文计算的是
过渡金属 Mo2S4 体系的局域结构，故采用 B3LYP 杂
化及 Lanl2dz赝势基组的计算结果是较为准确的．
在计算过程中对 Mo、S 原子采用 C． E． Check

等［19］含相对论矫正的有效核电势价电子从头计算

基组，即采用 18-eECP 的双 ξ 基组( 3s、3p、3d /2s、
2p、2d) 进行优化，并在 S原子上添加极化函数 ξS． d =
0． 55［20］．排除含虚频及在相同重态同种构型中能量
较高的构型，得到单、三重态的优化构型各 5 种． 优
化计算在 HP-Z440 上利用 Gaussian09 程序完成，其
中有关磁学性质的计算使用 Multiwfn程序完成．

2 计算结果与讨论

2． 1 优化后稳定构型

排除虚频及在同重态下能量较高的构型后，剩

余优化构型以能量最低的构型 1 ( 3) 的能量为参考，
按照各优化构型的相对能量高低排序，并以自然数

1、2、3等为其编号．各优化构型如图 1所示．
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图 1 团簇Mo2S4 的优化构型

在右上角标括号内的数值表示单重态或三重

态，在构型下方的数值为各构型的相对能量值，C1
表示构型的对称性．观察图 1可知，团簇 Mo2S4 在优

化后的构型可分为 4大类，它们分别是平面六边形、

五棱锥、四棱双锥、带帽三角双锥． 现根据分类进行
逐个分析: 构型 4 ( 1) 是 6 个原子平铺的平面六边形
结构; 构型 4 ( 3)、5 ( 3) 结构相似，均是以 5 个原子为平
面，连接平面外 1个原子所构成的五棱锥结构，但 2

604 江西师范大学学报( 自然科学版) 2023年



者原子排序略有差异，构型 4 ( 3) 平面外的原子是
Mo1，而构型 5 ( 3) 平面外的原子是 S6 ; 构型 1 ( 3) 和构
型 1 ( 1) 结构相似，均是以 4个原子为平面，分别连接
平面外上下 2 个原子所构成的四棱双锥结构，2 者
的原子排序相同，基于 2者自旋多重态的差异，均保
留用以分析，构型 2 ( 3) 和构型 5 ( 1) 也是以 4个原子为
平面，分别连接平面外上下 2 个原子所构成的四棱
双锥结构; 构型 3 ( 1) 是由 2 个 3 原子组成的平面结
构连接而成的三棱柱结构; 构型 2 ( 1) 和构型 3 ( 3) 是
以 3个原子为平面，连接平面外 2个原子，同时三角
双锥一个锥面又连接三角双锥外 1个原子的带帽三
角双锥结构．

2． 2 三重态构型的磁学性质

根据自旋多重态的定义，因为单重态构型原子

核外无成单电子，故本文不能展示单重态团簇的磁

学性质． 以下有关磁学性质的讨论只针对团簇
Mo2S4 三重态构型．

2． 2． 1 三重态构型的轨道成单电子数与磁矩 磁
学性质与原子核外成单电子的自旋运动密切相关．
当自旋运动发生时，团簇会因电子、质子等粒子的
自旋而产生固有磁矩，使团簇带有磁学性质，故研

究团簇轨道电子的自旋，尤其是未成对电子，即成

单电子自旋对团簇磁性的研究有着必要的意义． 成
单电子数绝对值越大，团簇的磁性越强． 以正值表
示自旋向上的 α电子，负值表示自旋向下的 β电子，
列出各三重态构型轨道成单电子数( 见表 1) ．
由表 1可知: 在所有优化构型中，仅构型 1 ( 3) 的

p轨道为负．这说明构型 1 ( 3) 的 p轨道成单电子为自
旋向下的 β电子，其余优化构型各个轨道的成单电
子为自旋向上的 α 电子． 此外，所有优化构型的磁
性强度相当．在整体上，d轨道的成单电子均大于 s、
p轨道的成单电子，这说明团簇 Mo2S4 在 d 轨道上
的成单电子是团簇磁性的主要贡献者，α 电子自旋
也是团簇磁性的主要贡献者．

表 1 团簇Mo2S4 的轨道成单电子数

构型 s p d

1( 3) 0． 125 96 －0． 101 29 1． 975 33

2( 3) 0． 190 97 0． 289 50 1． 519 54

3( 3) 0． 147 08 0． 253 27 1． 599 66

4( 3) 0． 173 54 0． 425 94 1． 400 53

5( 3) 0． 388 87 0． 459 51 1． 151 63

电子自旋磁矩是分子磁矩产生的主要因素，未

成对电子自旋所产生的磁矩对分子的磁矩影响强

度最大，并且自旋相反的电子的自旋磁矩可以相互

抵消．因此，分析团簇成单电子的自旋方向与磁矩
对团簇磁性的分析有利． 通常用成单电子数( 自旋
布居数 n) 与玻尔磁子 μB 表示为 nμB，μB 在国际标

准公制下的定义由公式 μB = eħ / ( 4π me ) 计算可得

μB = 9． 274×10
－24 J·T－1． 其中，e 为电子的电荷量

( 1. 602 189×10－19C) ，ħ 为普朗克常量( 6． 626 070×
10－34J·s) ，me 为电子质量( 9． 109 382×10－31 kg) ，π
取 3． 141 592．
表 2给出了团簇 Mo2S4 各构型 Mo、S 原子的总

磁矩．由表 2可知: 在整体上，随着构型能量的升高，
Mo原子的总磁矩在减小，而 S 原子的总磁矩在增
大．所有构型的 Mo 原子磁矩的绝对值均大于 S 原
子磁矩的绝对值，这说明金属原子 Mo 对团簇磁性
的贡献均大于非金属原子 S． 此外，除构型 1 ( 3) 的 S
原子外，其余优化构型 Mo、S 原子的磁矩均大于 0，
各个优化构型的总磁矩均为正． 综上所述，金属原

子 Mo对团簇 Mo2S4 的磁性起主要作用，S原子对团
簇 Mo2S4 的磁性作用比 Mo原子更弱．

表 2 团簇Mo2S4 各构型原子磁矩

构型 μMo μS

1( 3) 2． 198 95 －0． 198 95

2( 3) 1． 765 61 0． 234 38

3( 3) 1． 739 18 0． 260 82

4( 3) 1． 538 42 0． 461 58

5( 3) 1． 710 31 0． 289 70

2． 2． 2 团簇 Mo2S4 的自旋布居数分析 自旋布居

数可以表示在原子轨道中成单电子数的分布情况，

各原子轨道的自旋布居数之和即为原子的自旋布

居数，各原子的自旋布居数之和即为分子的自旋布

居数．表 3为团簇Mo2S4 各构型Mo、S原子 s、p、d轨
道的自旋布局数．由表 3不难发现: 从原子的角度上
分析，在团簇 Mo2S4 各构型中，S 原子的自旋布局数
都接近于 0( 如各三重态构型的 S4 原子的 s 轨道自
旋布局数分别为 0． 001，－ 0． 001，0． 000，0． 010，

704第 4期 方志刚，等: 团簇 Mo2S4 的磁学性质与偶极矩研究



0. 008) ，这说明 S原子的成单电子对团簇 Mo2S4 的

影响程度较小; 同理，Mo原子的自旋布居数较大，这
说明 Mo原子的成单电子对团簇 Mo2S4 的影响程度

更大．从轨道的角度上分析，Mo 原子及 S 原子的 d
轨道自旋布居数均大于 s、p 轨道的自旋布居数，这
说明 d轨道的成单电子对团簇 Mo2S4 的影响程度不

容小觑．结合 2． 2． 1节的讨论可知，团簇 Mo2S4 的磁

学性质与成单电子的自旋运动密切相关． 因此，团

簇 Mo2S4 的金属原子 Mo及各类原子的 d 轨道均对

团簇 Mo2S4 的磁学性质有影响，是团簇 Mo2S4 磁性

的主要贡献者．
表 3 团簇Mo2S4 各原子轨道自旋布居数

构型
nMo1

s p d

nMo2

s p d

nS3

s p d

1( 3) 0． 143 0． 080 1． 333 －0． 007 0． 026 0． 624 －0． 007 －0． 143 0． 007

2( 3) 0． 036 0． 023 －0． 754 0． 151 0． 041 2． 269 0． 004 0． 147 －0． 001

3( 3) 0． 180 0． 002 2． 984 －0． 042 －0． 005 －1． 381 0． 001 0． 022 －0． 002

4( 3) 0． 337 0． 075 3． 464 －0． 189 －0． 066 －2． 083 0． 003 0． 032 0． 011

5( 3) 0． 058 0． 076 －1． 590 0． 321 0． 104 2． 741 0． 001 0． 026 0． 004

构型
nS4

s p d

nS5

s p d

nS6

s p d

1( 3) 0． 001 0． 040 0． 003 0． 002 0． 039 0． 001 －0． 007 －0． 143 0． 007

2( 3) －0． 001 －0． 013 0． 007 0． 000 0． 014 0． 001 0． 001 0． 078 －0． 003

3( 3) 0． 000 －0． 007 0． 004 0． 005 0． 133 －0． 004 0． 002 0． 108 －0． 002

4( 3) 0． 010 0． 176 －0． 001 0． 010 0． 176 －0． 001 0． 003 0． 033 0． 011

5( 3) 0． 008 0． 211 －0． 006 0． 002 0． 045 0． 001 －0． 001 －0． 003 0． 002

2． 2． 3 团簇 Mo2S4 的自旋态密度图 团簇 Mo2S4

优化构型在 s、p、d轨道上成单电子的自旋态密度图

( DOS分布图) 如图 2 所示，分别以浅色虚线、深色

实线 2条曲线代表在不同能量范围内 α电子与 β电

子的分布．自旋态密度曲线对能量积分所得的值与

表 1相对应，即为对应轨道的成单电子数( 自旋向

下的自旋态密度曲线对能量的积分为负) ． 当 2 条

曲线沿对称线重合时的对称性最好，若轨道的成单

电子数越少，则其对团簇 Mo2S4 磁性的贡献越小．

分别观察各优化构型各轨道的电子自旋态密

度图可以发现: 构型 1 ( 3) 和构型 2 ( 3) 的情况类似，团

簇 Mo2S4 的 s 轨道对称性良好，而 p、d 轨道对称性

则较差．这说明构型 1 ( 3) 和构型 2 ( 3) 的 p、d轨道自旋

净剩电子较多，对团簇磁性的贡献较大． 构型 3 ( 3)、

5 ( 3) 与构型 1 ( 3)、2 ( 3) 不同，构型 3 ( 3)、5 ( 3) 的 s、p 轨道

对称性较好，而 d 轨道对称性较差． 这说明构型

3 ( 3)、5 ( 3) 的 d 轨道自旋净剩电子较多，对团簇磁性

的贡献较大． 构型 4 ( 3) 则是 s 轨道对称性较差，p、d

轨道的对称性较好，这说明构型 4 ( 3) 的 p、d 轨道自

旋净剩电子较多，对团簇磁性的贡献较大． 值得一

提的是，在不同的能量处各个优化构型自旋向上的

态密度与自旋向下的态密度发生了转换，即 α 电子

与 β电子的态密度发生了转换，这可能与轨道间的

相互作用有关． 此外，对 α、β 电子的积分曲线分析

可知，多数 d轨道的自旋向下的态密度曲线对能量

的积分值明显小于自旋向上的态密度曲线对能量

的积分值，即 α、β 电子相互抵消后净剩 α 电子，这

说明在团簇 Mo2S4 多数优化构型的 d 轨道中，α 电

子是团簇 Mo2S4 磁性的主要贡献者．

2． 2． 4 电子自旋密度差图分析 利用 Multiwfn 程

序绘制电子自旋密度差图( 见图 3) ，用以直观展示

各原子内的 α电子与 β电子之间相互作用及相互抵

消后的电子自旋状态．在图 3中，若自旋密度差为深

色，则表明原子 α 与 β 电子之间相互抵消后剩余的

α电子较多; 若为浅色，则是 β 电子剩余较多． 若抵

消后的电子自旋密度愈大，则其剩余的未成对电子
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愈多，磁学性质愈好．

-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30
1（3）d 轨道1（3）p 轨道1（3）s 轨道

D O
S
/e
V-

1

自旋向上
自旋向上0.40

0.35

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0.00

-0.05

0.35

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0.00

-0.05

0.04

0.03

0.02

0.01

0.10

-0.01

-0.02

-0.03

-0.04

-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30

2（3）d 轨道2（3）p 轨道2（3）s 轨道

D O
S/e

V-
1

自旋向上
自旋向下

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0

-0.05

0.35

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0.00

-0.05

0.06

0.04

0.02

0

-0.02

-0.04

-0.06

-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30

3（3）d 轨道3（3）p 轨道3（3）s 轨道

自旋向上
自旋向下

D O
S/e

V-
1

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0

-0.05

0.3

0.2

0.1

0

-0.1

-0.2

-0.3

0.08

0.06

0.04

0.02

0

-0.02

-0.04

-0.06

-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30

4（3）d 轨道4（3）p 轨道4（3）s 轨道

D O
S/e

V-
1

0.05

0.00

0.05

-0.10

-0.15

-0.20

-0.25

-0.30

0.3

0.2

0.1

0.0

-0.1

-0.2

-0.3

0.3

0.2

0.1

0.0

-0.1

-0.2

-0.3

自旋向上
自旋向下

-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30-20 -10 0 10 20 30

5（3）d 轨道5（3）p 轨道5（3）s 轨道

自旋向上
自旋向下

D O
S/e

V-
1

0.06

0.04

0.02

0

-0.02

-0.04

-0.05

0.3

0.2

0.1

0

-0.1

-0.2

-0.3

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0

-0.05

图 2 团簇Mo2S4 三重态构型的 s、p、d轨道的电子自
旋态密度图
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图 3 团簇Mo2S4 三重态构型的电子自旋密度差图

由图 3可见: 构型 1 ( 3)、2 ( 3) 自旋密度差为深色，
α电子剩余较多，而构型 3 ( 3)、4 ( 3)、5 ( 3) 的自旋密度
差既有深色又有浅色．这表明其 α电子、β 电子均有
部分剩余，但对构型整体进行计算后，仍然是 α 电
子剩余较多．此外，自旋密度差均是在金属原子 Mo
上，这是否与团簇 Mo2S4 的反应活性有关需在进一

步的实践实验中观测，但不可否认的是这与 2． 2． 1
节中的讨论相符，在金属原子 Mo 上的成单电子对
团簇 Mo2S4 的磁学性质有着不容忽视的贡献．

2． 3 团簇Mo2S4 的偶极矩

偶极矩( dipole moment) 是正、负电荷中心间的
距离和电荷中心所带电量的乘积，用以描述结构的

极性，用符号 μ表示，单位为 D．由偶极矩的定义，若
团簇的对称性越好，团簇正、负电荷中心距离越近，
则偶极矩值越小． 故通过对团簇 Mo2S4 偶极矩的探

讨，可以判断团簇 Mo2S4 极性的大小．
团簇 Mo2S4 的偶极矩数据如表 4 所示，分别以

μx、μy、μz、μtotal 表示团簇 x、y、z 轴的偶极矩和总偶
极矩( μtotal = ( μ

2
x +μ

2
y +μ

2
z ) ) ． 团簇 Mo2S4 所有优化构

904第 4期 方志刚，等: 团簇 Mo2S4 的磁学性质与偶极矩研究



型的点群均是 C1 群，团簇 Mo2S4 在优化后的构型

有平面六边形( 4 ( 1) ) 、五棱锥( 4 ( 3)、5 ( 3) ) 、四棱双锥
( 1 ( 1)、5 ( 1)、1 ( 3)、2 ( 3) ) 、带帽三角双锥( 2 ( 1)、3 ( 3) ) 、三
棱柱( 3 ( 1) ) ，即团簇 Mo2S4 所有优化构型的偶极矩

均位于构型自身的一重对称轴上． 其中构型 1 ( 3)、
1 ( 1) 与构型 4 ( 3)、5 ( 3) 的几何构型非常相似( 原子排序
有所不同) ，偶极矩相差也不大，这说明几何形态相

似的构型 1 ( 3)、1 ( 1) 与构型 4 ( 3)、5 ( 3) 的极性相近． 此
外，由表 3 不难发现，构型 4 ( 1) 的偶极矩最小
( 0． 819 7 D) ，说明构型 4 ( 1) 极性最弱; 构型 5 ( 1) 的偶
极矩最大( 5. 638 7 D) ，这说明构型 5 ( 1) 的极性最
强．各构型的极性由大到小的顺序为 5 ( 1) ＞2 ( 1) ＞3 ( 3)

＞5 ( 3) ＞1 ( 3) ＞1 ( 1) ＞2 ( 3) ＞3 ( 1) ＞4 ( 3) ＞4 ( 1) ．

表 4 团簇Mo2S4 各优化构型的偶极矩 D

构型 μx μy μz μtotal

1( 3) 2． 479 8 0． 004 6 －3． 178 4 4． 031 3
1( 1) －0． 009 1 －3． 498 7 0． 042 0 3． 499 0
2( 1) －5． 501 6 －0． 249 0 －0． 365 9 5． 519 4
3( 1) －0． 007 5 0． 004 0 －3． 178 8 3． 178 8
4( 1) －0． 367 9 0． 009 1 －0． 732 5 0． 819 7
2( 3) 1． 627 9 －0． 812 9 －2． 697 7 3． 254 0
3( 3) 3． 002 9 4． 155 6 －1． 124 8 5． 249 0
4( 3) －2． 177 2 －0． 006 2 －2． 294 1 3． 162 8
5( 3) 4． 543 6 －0． 894 5 0． 571 9 4． 666 0
5( 1) 5． 638 6 0． 001 1 0． 014 1 5． 638 7

3 结论

本文基于密度泛函理论，对已设计出的团簇

Mo2S4 初始构型进行全参数优化和频率计算，从微

观角度对团簇 Mo2S4 的 10 种优化构型进行了成单
电子数、磁矩、自旋布居数和偶极矩的计算分析，进
而对团簇 Mo2S4 的磁学性质及极性有了深入的理

解．分析得到了以下结论:
1) 关于优化构型，团簇 Mo2S4 在优化后的构型

有平面六边形( 4 ( 1) ) 、五棱锥( 4 ( 3)、5 ( 3) ) 、四棱双锥
( 1 ( 1)、5 ( 1)、1 ( 3)、2 ( 3) ) 、带帽三角双锥( 2 ( 1)、3 ( 3) ) 和
三棱柱( 3 ( 1) ) ．

2) 关于磁性，金属原子 Mo 对团簇 Mo2S4 的磁

性起主要作用，在多数优化构型的 d 轨道中，α电子
是团簇磁性的主要贡献者; 构型 1 ( 3)、2 ( 3) 的 α 电子
剩余较多，而构型 3 ( 3)、4 ( 3)、5 ( 3) 的 α 电子、β 电子均
有部分剩余，自旋密度差均是在金属原子 Mo 上，这
是否与团簇 Mo2S4 的反应活性有关需在进一步的实

践实验中观测．
3) 关于偶极矩，团簇 Mo2S4 优化构型 4 ( 1) 的极

性最弱，构型 5 ( 1) 的极性最强; 各构型的极性由大到
小顺序为 5 ( 1) ＞2 ( 1) ＞3 ( 3) ＞5 ( 3) ＞1 ( 3) ＞1 ( 1) ＞2 ( 3) ＞3 ( 1) ＞
4 ( 3) ＞4 ( 1) ．
本文主要在理论上对微观团簇 Mo2S4 的磁学性

质与偶极矩进行了分析，未在实验层面上对其进行

深入研究，分析结果为团簇 Mo2S4 应用于实际奠定

了一定的理论基础，未来还需进行宏观实验来补充

完善 Mo-S体系的研究．
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The Magnetic Properties and Dipole Moment of Cluster Mo2S4

FANG Zhigang，WU Tinghui，WANG Qian，LIU Li'e，SONG Jingli，WEI Daixia
( School of Chemical Engineering，University of Science and Technology Liaoning，Anshan Liaoning 114051，China)

Abstract: In order to analyze the magnetic properties and polarity of cluster Mo2S4，the designed cluster Mo2S4

model is optimized at B3LYP /Lanl2dz level by using Gaussian09 program，and 10 optimized configurations are
obtained． Since there is no single electron outside the nucleus of the singlet configuration，the magnetic properties of
the triplet configuration are only dicussed． The data of single electron number，magnetic moment，electron spin
density difference diagram and dipole moment show that cluster Mo2S4 has good magnetic properties，and metal atom
Mo plays a major role in the magnetism of cluster Mo2S4． In the D orbit of most optimized configurations，α
electrons are the main contributors to the magnetism of Mo2S4 clusters． Configurations 1

( 3) and 2 ( 3) of cluster Mo2S4

α more electrons remain，while configurations 3 ( 3) ，4 ( 3) and 5 ( 3) are α electronics and β electrons are partially
surplus，and the spin density difference is on the metal atom Mo． The dipole moment of configuration 4 ( 1) is the
smallest and its polarity is the weakest． Configuration 5 ( 1) has the largest dipole moment and the strongest polarity．
The polarity of each configuration is 5 ( 1) ＞2 ( 1) ＞3 ( 3) ＞5 ( 3) ＞1 ( 3) ＞1 ( 1) ＞2 ( 3) ＞3 ( 1) ＞4 ( 3) ＞4 ( 1) ．
Key words: quantum chemistry; cluster Mo2S4 ; magnetic properties; density functional theory; dipole moment
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