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团簇 Ｃｏ３ ＦｅＰ 光谱的预测分析

毛智龙，方志刚∗，侯欠欠，王　 倩，许　 友，宋静丽
（辽宁科技大学化学工程学院，辽宁 鞍山　 １１４０５１）

摘要：为了对团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 的光谱进行预测分析，采用密度泛函理论在 Ｂ３ＬＹＰ ／ ｄｅｆ２⁃ｔｚｖｐ 的量化水平下，对
团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 进行理论研究，获得 ４ 种优化构型． 从红外光谱图、拉曼光谱图、偶极矩和极化率 ４ 个方面对

其结构及相关规律进行了深入研究和预测，得出如下研究结论：所有构型均为 Ｃ１ 对称，构型 １（３） 的能量

最低；构型的拉曼活性和红外活性均受其自旋多重度和几何形态的影响；构型 １（１）和 ２（１）在红外光谱图和

拉曼光谱图中的分布趋势相似；相比于单重态构型而言，构型 １（３） 在红外光谱图和拉曼光谱图中的最高

峰和次高峰分别发生了蓝移和红移．
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０　 引言

随着科技的发展，各种新型材料不断涌现，其中

过渡金属磷化物（Ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ⁃ｍｅｔａｌ ｐｈｏｓｐｈｉｄｅｓ，ＴＭＰｓ）
作为一种用途广泛、性能优异的材料逐渐被研究人

员关注． 在过渡金属磷化物中，非晶态合金 Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ
３ 元体系由于具有优异的催化性能［１⁃３］ 和磁学性

能［４］等因而脱颖而出．
在催化水解领域中，研究人员为满足不同需求，

制造出不同结构类型的 Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ 催化剂，并在实验

中发现 Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ 的催化性能不仅与贵金属催化剂非

常相近［５］，而且在某些特定环境的应用中比贵金属

催化剂表现出更为优异的催化效果［６⁃７］ ． Ｚｈａｎｇ Ｗｅｎ⁃
ｑｉａｎ 等［８］发现由于次磷酸钠诱导的部分磷化可以

大大降低纳米片的厚度，促进材料的多晶性质，使更

多的活性位点暴露出来，使电子传输更快，所以通过

水热法和磷化法相结合制备的超薄无定形 ＣｏＦｅＰ

纳米片具有优异的催化性能［９］；同时，Ｚｈａｎｇ Ｗｅｎｘｉｕ
等［１０］认为：ＣｏＦｅＰ 具有优异的催化性能的原因是其

多孔的特性和 π 电子在 Ｆｅ 和 Ｃｏ 阳离子间的重新

分布；Ｚｈａｏ Ｃｈａｎｇｈａｏ 等［１１］通过对制备的 ＣｏＦｅＰ ／ ＮＣ
进行研究发现：该材料具有优异的催化活性的主要

原因是 ＣｏＦｅＰ 纳米球和碳网络的强协同作用不仅

可以使电解质和催化剂之间更好地接触，提供大量

可用的活性位点，还可以形成一个网络，以提高其耐

用性和导电性． 此外，Ｓ． Ｍ． Ｅｌ⁃Ｒｅｆａｅｉ 等［１２］ 研究发

现，在不同的 ｐＨ 值下 ＣｏＦｅＰ 均具有较高的催化活

性． 在催化莠去津（ａｔｒａｚｉｎｅ，ＡＴＺ）降解中，Ｚｈｕ Ｊｉｎｇｌｉｎ
等［１３］发现 ＣｏＦｅＰ 具有较高的催化活性、重复使用性

和稳定性，能够活化 ＰＭＳ（ｐｅｒｏｘｙｍｏｎｏｓｕｌｆａｔｅ，过一硫

酸盐）去除水中的 ＡＴＺ．
除了在催化剂材料领域中的应用外，在磁性材

料领域的应用中，研究人员发现非晶态合金 Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ
的多孔中空结构对施加的磁场很敏感［１４］，并且在室

温下具有超顺磁性［１５］；在电极材料领域的应用中，

第 ４６ 卷 第 １ 期　 　 　 　 　 　 　 　 　 江西师范大学学报（自然科学版）　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｖｏｌ． ４６ Ｎｏ． １
２０２２ 年 １ 月　 　 　 　 　 　 　 Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｊｉａｎｇｘｉ Ｎｏｒｍａｌ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（Ｎａｔｕｒａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ）　 　 　 　 　 　 　 Ｊａｎ． ２０２２



Ｚｈａｎｇ Ｃｈａｏｑｉ 等［１６］ 通过对管状 ＣｏＦｅＰ＠ ＣＮ 进行研

究后发现：异质结构内电子分布的改变使其在充电 ／
放电过程（包括 ＬｉＰＳ 相变和 Ｌｉ２Ｓ 沉积 ／溶解）中降

低了能垒，从而减小多硫化锂的穿梭效应和高能垒

对锂硫电池性能的损害．
基于上述内容不难发现，Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ 是一种优异

的新型材料． 因此，在相关研究的基础上，对其展开

深入研究是十分必要的． 现有的研究大多数是宏观

实验研究，相关光谱的实验研究鲜见文献报道． 因
此，本文在 Ｂ３ＬＹＰ ／ ｄｅｆ２⁃ｔｚｖｐ 的量子化学水平下，以
Ｃｏ３ＦｅＰ［１７］为局域模型，对 Ｃｏ⁃Ｆｅ⁃Ｐ 体系的红外光谱

和拉曼光谱进行了研究和预测，以期探明其结构特

征和规律，为后续实验提供理论参考．

１　 模型与计算方法

１． １　 模型设计

以文献［１７］中 Ｃｏ０． ６１ Ｆｅ０． ２１ Ｐ０． １６ 为基础比例模

型，为 方 便 后 续 数 据 处 理 及 计 算 将 其 简 化 为

Ｃｏ３ＦｅＰ，并利用拓扑学原理［１８⁃１９］ 得到团簇的初始

构型．

１． ２　 计算方法

利用密度泛函理论［２０⁃２１］ 中 Ｂ３ＬＹＰ 杂化［２２⁃２３］ 和

ｄｅｆ２⁃ｔｚｖｐ 基组对所有初始构型在单、三重态下进行

全参数优化和频率计算，其中 Ｐ 原子加上极化函数

ξＰ． ｄ ＝ ０． ５５［２４］ ． 优化收敛条件为最大作用力小于

０． ０００ ４５，均方根作用力小于 ０． ０００ ３０，最大位移小

于 ０． ００１ ８０，均方根位移小于 ０． ００１ ２０． 所有计算均

在 ＨＰ Ｚ４４０ 上运用 Ｇａｕｓｓｉａｎ０９ 程序完成．
使用洛伦兹函数［２４］对计算结果进行处理，并将

数据绘成连续的红外光谱图和拉曼光谱图．

２　 结果与讨论

２． １　 优化构型

在对团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 进行优化计算，在排除虚频和

相同构型后，所得优化构型的几何形态为三角双锥

（构型 １（３） ）、四棱锥（构型 １（１） 和构型 ２（１） ）和带帽

三角锥（构型 ３（１） ）． 以能量最低的构型 １（３） 作为能

量基准点（设为 ０ ｋＪ·ｍｏｌ － １），其他构型按照相对能

量大小依次排序，其中右上角标表示其自旋多重度，
Ｃ１ 表示其对称性（见图 １）．

　 　 １（３） （０ ｋＪ·ｍｏｌ － １）　 　 　 　 　 １（１） （４１０． ８４ ｋＪ·ｍｏｌ － １）　 　 　 ２（１） （４１２． ７４ ｋＪ·ｍｏｌ － １）　 　 　 ３（１） （５８４． ４４ ｋＪ·ｍｏｌ － １）
图 １　 团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 优化构型图

２． ２　 红外光谱

２． ２． １　 红外光谱图　 在物质产生红外活性时需满

足如下条件：（ｉ）被吸收的辐射光子具有的能量与在

发生振动跃迁时所需的能量相等；（ ｉｉ）辐射与物质

之间有耦合作用，即分子的偶极矩发生改变． 由 ｎ 个

原子构成的分子在产生红外活性后，直线型分子有

３ｎ － ５ 种振动形式，而非直线型分子有 ３ｎ － ６ 种振

动形式． 据此可得，团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 的分子振动形式在

理论上应有 ９ 种． 将所有优化构型的红外光谱计算

数据拟合为一条连续的曲线，结果如图 ２ 所示．
由图 ２ 及相关计算数据可知：构型 １（１） 有 ７ 个

振动峰，呈现出两侧大、中间小的趋势，其中最高峰

的波数为 ４５３． ５９ ｃｍ － １，振动形式为 Ｃｏ１—Ｃｏ２—Ｐ５

键和 Ｃｏ２—Ｆｅ４—Ｃｏ３ 键的面内剪式振动，次高峰的

波数为 ７６． ０３ ｃｍ － １，振动形式为 Ｆｅ４—Ｃｏ１—Ｐ５ 键和

Ｃｏ２—Ｃｏ１—Ｃｏ３ 键的面内剪式振动；在其他特征峰

中，除波数为 ４１９． ５１ ｃｍ － １ 的特征峰峰值与次高峰

的相近外，其他峰则相对较小． 构型 ２（１）有 ６ 个振动

峰，也呈现出两侧大、中间小的趋势，其中最高峰的

波数为 ４３３． １５ ｃｍ － １，振动形式为 Ｐ５—Ｃｏ１—Ｃｏ３ 键

和 Ｆｅ４—Ｃｏ１—Ｃｏ２ 键的面内剪式振动，次高峰的波

数为 ３９７． ２２ ｃｍ － １，振动形式为 Ｆｅ１—Ｐ５—Ｃｏ３ 键的

面外扭曲振动，２ 者的峰值相近． 除上述及波数为

８３． ７６ ｃｍ － １的特征峰较为明显外，其他峰均较小． 与
构型 １（１）同为四棱锥的构型 ２（１），２ 者不仅特征峰的

分布相似，而且最高峰振动形式相同，这说明在几何

构型相似时，红外活性的频率也相似． 构型 ３（１） 有 ６
个振动峰，分布趋势为右侧大、中间小且左侧最小，
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其中最高峰的波数为 ５５７． ４３ ｃｍ － １，振动形式为

Ｃｏ１—Ｐ５—Ｃｏ３ 键和 Ｆｅ４—Ｐ５—Ｃｏ２ 键的不对称伸缩

振动，次高峰的波数为 ３１２． ９０ ｃｍ － １，振动形式为整

体变形的弯曲振动，而相比于上述其他单重态构型，
构型 ３（１）的最高峰波数明显大于上述单重态构型最

高峰的波数（４３０． ００ ～ ４６０． ００ ｃｍ － １），即发生了蓝移

现象，且振动形式为不对称伸缩振动． 由图 １ 可知：
在单重态构型中，只有构型 ３（１） 的几何形态为带帽

三角锥，这说明构型的几何形态会对其红外活性产

生影响． 构型 １（３）有 ６ 个振动峰，特征峰集中分布在

两侧及中间，其中最高峰的波数为 ２６２． ８４ ｃｍ － １，振
动形式为 Ｃｏ１—Ｐ５—Ｃｏ３ 键的弯曲振动，次高峰的波

数为２４６． ５７ ｃｍ － １，振动形式为 Ｃｏ１—Ｐ５—Ｃｏ３ 键的

对称伸缩振动和 Ｃｏ２—Ｃｏ３—Ｐ５ 键的面内剪式振动，
相比于单重态构型最高峰和次高峰的波数分布情

况，三重态构型的波数分布更小、更集中，这说明构

型的自旋多重度会对构型的红外活性产生影响．

１（１） 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ２（１）

３（１） 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 １（３）

图 ２　 团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 红外光谱图

２． ２． ２　 偶极矩　 因为物质的红外活性与其偶极矩

密切相关，且偶极矩越大，其红外活性越强． 为进一

步说明各构型偶极矩与红外活性的关系，将优化构

型的偶极矩列于表 １ 中．
由表 １ 可知：在单重态构型中，构型 １（１） 的 ｙ 轴

和 ｚ 轴对其偶极矩贡献相近，这说明红外活性主要

由 ｙ 轴和 ｚ 轴提供；构型 ２（１）的 ｙ 轴对其偶极矩贡献

最大，即 ｙ 轴是其红外活性的主要来源． 同时，构型

１（１）和构型 ２（１）均为四棱锥（Ｃｏ 原子为锥顶原子，其
他原子为底面原子）且总偶极矩值相近，这说明几

何形态相似的构型其偶极矩相近；对于几何形态不

同于构型 １（１）和构型 ２（１）的构型 ３（１）而言，其总偶极

矩值较小且主要由 ｘ、ｙ 轴贡献，这说明构型 ３（１） 的

偶极矩主要由 ｘ、ｙ 轴贡献，即 ２ 者均是其红外活性

的主要来源，并且构型几何形态的不同会导致其红

外活性有所差异． 在三重态构型中，构型 １（３）的偶极

矩绝大部分由 ｘ 轴贡献，这说明构型 １（３） 的红外活

性几乎全部来自 ｘ 轴；同时构型 １（３） 的总偶极矩远

大于单重态构型，这表明构型的自旋多重度会对其

偶极矩的大小产生影响，进而对其红外活性产生

影响．

表 １　 团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 各优化构型的偶极矩

构型 ｘ ／ Ｄ ｙ ／ Ｄ ｚ ／ Ｄ 总偶极矩 ／ Ｄ
１（１） 　 ０． ０００ １ 　 １． ４５４ １ 　 １． ０７１ ０ １． ８０５ ９
２（１） － ０． ３３５ ０ 　 １． ８２７ ８ 　 ０． ６１９ ６ １． ９５８ ９
３（１） 　 ０． ７７１ １ － ０． ７００ ９ 　 ０． ００５ ０ １． ０４２ ０
１（３） 　 ４． １３８ ２ 　 ０． ２２２ ２ － ０． ００３ ４ ４． １４４ ２

　 　 注：总偶极矩 ＝ （ｘ２ ＋ ｙ２ ＋ ｚ２） １ ／ ２ ．

２． ３　 拉曼光谱

２． ３． １　 拉曼光谱图　 拉曼光谱是一种散射光谱，红
外光谱与偶极矩有关，而拉曼光谱与诱导偶极矩有

着紧密联系，因此拉曼光谱可以作为红外光谱图的

补充，进而对物质的结构进行更为深入地了解和阐

述． 同时，拉曼光谱由于机理的不同，所以其相比于

红外光谱拥有如下优势：（ ｉ）无需准备样品；（ ｉｉ）所
需样品量少；（ｉｉｉ）覆盖波段区间大；（ｉｖ）更适合定量

研究． 拉曼光谱存在反斯托克斯散射区（波数为负

的区域）、瑞利散射区（波数为 ０ 的区域）和斯托克

斯区（波数为正的区域），但在红外光谱中只有波数

为非负的区域． 为方便研究，本文将拉曼光谱的反斯

托克斯区域略去，只研究其瑞利散射区和斯托克斯

区． 将拉曼光谱图进行拟合绘制，结果如图 ３ 所示．
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与红外光谱的分析方法相似，由图 ３ 可得，构型

１（１）有 ７ 个振动峰，分布趋势为右侧和中间大、左侧

较小，其中最高峰的波数为 ２８８． ４２ ｃｍ －１，振动形式为

整体变形的弯曲振动，次高峰的波数为 ４５３． ５９ ｃｍ －１，
振动形式为 Ｃｏ１—Ｃｏ２—Ｐ５ 和 Ｃｏ２—Ｆｅ４—Ｃｏ３ 的面内

剪式振动；构型 ２（１）有 ９ 个振动峰，分布趋势与构型

１（１）相似，其中最高峰的波数为 ４３３． １５ ｃｍ － １，振动

形式为 Ｐ５—Ｃｏ１—Ｃｏ３ 和 Ｆｅ４—Ｃｏ１—Ｃｏ２ 的面内剪式

振动，次高峰的波数为 ３１７． ３９ ｃｍ － １，振动形式为整

体变形的弯曲振动；构型 ３（１）有 ５ 个振动峰，分布趋

势为中间大、右侧小且左侧最小，其中最高峰的波数

为 ３５７． ０６ ｃｍ － １， 振 动 形 式 为 Ｃｏ２—Ｆｅ４—Ｐ５ 和

Ｃｏ１—Ｐ５—Ｃｏ３的面内剪式振动，次高峰的波数为

２７５． ４０ ｃｍ － １，振动形式为 Ｃｏ１—Ｐ５—Ｃｏ３ 的面外摇

摆振动和 Ｃｏ２—Ｐ５—Ｆｅ４ 的面内剪式振动；与单重态

其他构型相比，构型 ３（１） 特征峰的分布和几何形态

均不相同，这说明构型的几何形态会对其拉曼活性

产生影响． 构型 １（３）有 ７ 个振动峰，主要集中分布在

两侧，其中最高峰的波数为 １９８． ８５ ｃｍ －１，振动形式为

整体变形的弯曲振动，次高峰的波数为 １２６． ４１ ｃｍ －１，
振动形式也为整体变形的弯曲振动；相比于单重态

构型而言，构型 １（３） 最高峰和次高峰发生了一定的

红移，这说明构型的自旋多重度也会对其拉曼活性

产生影响．
结合图 ２ 和图 ３ 不难发现：与红外光谱图相比，

在拉曼光谱图中大部分拉曼活性强的频率区间，其
红外活性较低，这验证了红外光谱图与拉曼光谱图

的互补性． 同时，在单重态构型中其红外活性最强的

峰值所对应频率的拉曼活性也较强；而在三重态构

型中，其红外活性最强的峰值所对应频率的拉曼活

性则较弱．

１（１） 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ２（１）

３（１） 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 １（３）

图 ３　 团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 拉曼光谱图

２． ３． ２ 　 极化率 　 由于拉曼活性与诱导偶极矩 μ
（μ ＝ αＥ，其中 α 为极化率，Ｅ 为外加电场强度）有

关，因此，当 Ｅ 恒定时，拉曼活性与其极化率密切相

关． 将计算后所得极化率列于表 ２ 中．
由表 ２ 可知：所有优化构型极化率张量主要集

中在 ｘｘ、ｙｙ 和 ｚｚ 主轴上． 在单重态构型中，构型 １（１）

和构型 ２（１）极化率张量分布相似、大小相近，这表明

２ 者的拉曼活性相近，这验证了在拉曼光谱分析中

关于 ２ 者拉曼光谱图分布相似的结论． 而对于构型

３（１）而言，虽然其极化率张量分布及与构型 １（１）和构

型 ２（１）较为相似（均由 ｘｘ、ｙｙ 和 ｚｚ 主轴提供），但极

化率大小和拉曼光谱图均相差较大，这说明极化率

张量大小是影响其拉曼活性的关键因素． 结合图 １
可知：在所有单重态构型中，构型 ３（１）的几何形态与

构型 １（１） 和构型 ２（１） 均不相同，这表明几何形态会

对其极化率大小产生影响，进而对其拉曼活性产生

影响． 在三重态构型中，虽然构型 １（３）的极化率张量

分布与单重态构型相似（亦均由 ｘｘ、ｙｙ 和 ｚｚ 主轴提

供），但是其大小相差较大，这说明构型的自旋多重

度会对其极化率张量大小产生影响． 同时，结合上述

关于单、三重态构型的拉曼光谱图论述，不仅可验证

“构型的自旋多重度会对其拉曼活性产生影响”的

结论，也可进一步得出：构型的自旋多重度通过影响

极化率张量大小来对其拉曼活性产生影响．
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表 ２　 团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 各优化构型的极化率

构型
极化率

ｘｘ ／ ａ． ｕ． ｘｙ ／ ａ． ｕ． ｙｙ ／ ａ． ｕ． ｘｚ ／ ａ． ｕ． ｙｚ ／ ａ． ｕ． ｚｚ ／ ａ． ｕ．
α ／ ａ． ｕ．

１（１） １５７． ３２０ 　 ０． ００１ １５６． ０２７ 　 ０． ００１ 　 ８． ２９６ １２３． ２９０ １４５． ５４６
２（１） １５７． ２３８ － ０． ５３８ １５２． ８７１ 　 １． ９６２ 　 ６． ３１４ １２０． ９０７ １４３． ６７２
３（１） ２６８． ４２６ 　 ２． ２２２ １４６． ８５８ － ０． ０１５ － ０． ０８７ １２９． ３０７ １８１． ５３０
１（３） １８７． １６３ － ０． １９４ １５４． ０８１ 　 ０． ００５ 　 ０． ００１ １５３． ４２１ １６４． ８８８

　 　 注：α ＝ （αｘｘ ＋ αｙｙ ＋ αｚｚ） ／ ３．

３　 结论

本文在较高的量化水平下，对团簇 Ｃｏ３ＦｅＰ 进行

优化计算，在排除相同构型和虚频后，得到了 ４ 个优

化构型． 通过对其优化构型图、红外光谱和拉曼光谱

进行深入研究和预测后，得出如下结论：
１）所有构型均为 Ｃ１ 对称，其中构型 １（３）的能量

最低．
２）对于红外光谱图而言，构型 １（１） 和构型 ２（１）

的分布趋势均为两侧大、中间小；构型 ３（１）的分布趋

势为右侧大、中间小且左侧最小；构型 １（３）的分布趋

势为集中在两侧及中间． 同时，除构型 １（１）有 ７ 个特

征峰外，其他构型均有 ６ 个特征峰，并且构型 １（３） 的

最高峰和次高峰相比于单重态构型而言均发生了一

定的蓝移．
３）构型的几何形态和自旋多重度均能通过影

响其偶极矩值来对其红外活性产生影响．
４）对于拉曼光谱图而言，构型 １（１） 和构型 ２（１）

虽然分别有 ７ 个和 ９ 个特征峰，但是其分布趋势均

为左侧较小、右侧和中间大；构型 ３（１） 有 ５ 个振动

峰，分布趋势为中间大、右侧较小且左侧最小；构型

１（３）有 ５ 个振动峰，分布趋势为中间大、右侧小且左

侧最小，相比于单重态构型而言，其最高峰和次高峰

发生了一定的红移．
５）构型的极化率主要由 ｘｘ、ｙｙ 和 ｚｚ 主轴提供，

其张量大小是影响其拉曼活性的关键因素． 同时，构
型的几何形态和自旋多重度均能通过影响极化率张

量的大小来对其拉曼活性产生影响．
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学版），２０２１，４５（１）：６７⁃７４．
［ ２４ ］ ＦＡＮＧ Ｚｈｉｇａｎｇ， ＨＵ Ｈｏｎｇｚｈｉ， ＧＵＯ Ｊｉｎｇｘｕｅ． Ｑｕａｎｔｕｍ

ｃｈｅｍｉｃａｌ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｇｅｏｍｅｔｒｙ ａｎｄ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｏｆ ｃｌｕｓｔｅｒ Ｎｉ４Ｐ
［ Ｊ ］． Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ， ２００６，
２５（１）：７⁃１６．

Ｔｈｅ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｃｌｕｓｔｅｒ Ｃｏ３ＦｅＰ Ｓｐｅｃｔｒａ

ＭＡＯ Ｚｈｉｌｏｎｇ，ＦＡＮＧ Ｚｈｉｇａｎｇ∗，ＨＯＵ Ｑｉａｎｑｉａｎ，ＷＡＮＧ Ｑｉａｎ，ＸＵ Ｙｏｕ，ＳＯＮＧ Ｊｉｎｇｌｉ
（Ｓｃｈｏｏｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｌｉａｏｎｉｎｇ，Ａｎｓｈａｎ Ｌｉａｏｎｉｎｇ １１４０５１，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｃｏｎｄｕｃｔ ａｎ ｉｎ⁃ｄｅｐｔｈ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｔｈｅ ｃｌｕｓｔｅｒ Ｃｏ３ＦｅＰ，ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ｉｓ
ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｎｄｕｃｔ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｔｈｅ ｃｌｕｓｔｅｒ Ｃｏ３ＦｅＰ ａｔ ｔｈｅ ｌｅｖｅｌ ｏｆ Ｂ３ＬＹＰ ／ ｄｅｆ２⁃ｔｚｖｐ ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ａｎｄ
ｆｏｕｒ ｏｐｔｉｍｉｚｅｄ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ａｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ． Ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｆｏｕｒ ａｓｐｅｃｔｓ ｏｆ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ｄｉ⁃
ｐｏｌｅ ｍｏｍｅｎｔ ａｎｄ ｐｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙ，ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｒｅｌａｔｅｄ ｌａｗｓ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｓｔｕｄｉｅｄ ｉｎ ｄｅｐｔｈ，ａｎｄ ｔｈｅ ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ ｒｅｓｅａｒｃｈ
ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ ａｒｅ ｄｒａｗｎ ｔｈａｔ ａｌｌ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ａｒｅ Ｃ１ ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ，ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ １（３） ｈａｓ ｔｈｅ ｌｏｗｅｓｔ ｅｎｅｒｇｙ，ｂｏｔｈ ｔｈｅ Ｒａ⁃
ｍａｎ ａｃｔｉｖｉｔｙ ａｎｄ ｉｎｆｒａｒｅｄ ａｃｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ａｒｅ ａｆｆｅｃｔｅｄ ｂｙ ｉｔｓ ｓｐｉｎ ｍｕｌｔｉｐｌｉｃｉｔｙ ａｎｄ ｇｅｏｍｅｔｒｙ，ｃｏｎｆｉｇｕｒａ⁃
ｔｉｏｎｓ １（１） ａｎｄ ２（１） ｈａｖｅ ｓｉｍｉｌａｒ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｔｒｅｎｄｓ ｉｎ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ａｎｄ Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ． Ｃｏｍｐａｒｅｄ ｔｏ
ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅｔ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ，ｔｈｅ ｈｉｇｈｅｓｔ ｐｅａｋ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｅｃｏｎｄ ｐｅａｋ ｏｆ ｔｈｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ １（３） ｉｎ ｔｈｅ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ａｎｄ
ｔｈｅ Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｈａｖｅ ａ ｂｌｕｅ ｓｈｉｆｔ ａｎｄ ａ ｒｅｄ ｓｈｉｆｔ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ：ｃｌｕｓｔｅｒ Ｃｏ３ＦｅＰ；ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ；ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ；Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ

（责任编辑：刘显亮）

６８ 江西师范大学学报（自然科学版） ２０２２ 年


