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本文采用以 ()*+,-.!含原子对排斥的 */-. 法 ’ 为基础的结构自动优化的 */0.10 程序" 对镁铝水滑

石 ! 2+/3 ’层板与层间阴离子相互作用进行了理论研究。以 -45(6% !./’ #57·/%. 为分子结构单元" 计算并分析

了与不同层间阴离子形成稳定结构的能量变化、成键状况及电荷转移情况" 揭示了层间作用力的本质。结果表

明" 2+/3 层板与层间阴离子间存在静电吸引、氢键等非共价键弱相互作用" 且氢键作用为主" 其强弱与阴离子

电荷分布、空间排布方式密切相关8 层间阴离子电荷分布同时还影响着层板酸碱性的变化。
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