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吴伟雄 游效曾 戴安邦

南京大学配位化学研究所

木文推广 了计算
‘

化学位移的  方法 ’‘ , 以 进行 “
、 ‘

以 及过渡元素配

合物的 ‘ 化学位移计算
。

通过
,

及 的 参数的优化选择
,

计算的
‘已 、 ’ 以 及配合

物 , 。 , 。 ‘ 及 的 ‘ 化学位移符合实

验结果
,

同时发现计算的原子净 电荷 和 之问存在 良好的线性关系
。
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一 。
及 丫一 ’ 型积分时采用 的 推

广的 屏蔽规则
,

其中氛
尹
及氛分别表示修正前后的轨道指数

,

是 原子的净电荷
。

表 列出新的  参数
,

表 一 是计算的结果
,
图 一描述 和口 之间的线性关

系
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