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公示材料 1 
 

1、项目名称 

硼基平面团簇结构与性质的理论研究 

2、提名单位意见 

我单位认真审阅了该项目推荐书及其附件材料，确认真实有效，相关栏目符合填写要求。 按照

要求，我单位及完成人所在单位均进行了公示，确认完成人排序无异议。 

该成果创新性地提出硼基平面团簇与碳氢化合物间的对应关系，揭示双链硼氢化合物的成键规

律，提出 B4 菱形结构与 C=C 键相对应的理论假设，丰富了硼化学；将芳香性含硼平面团簇用于构

筑半夹心、夹心、多层夹心化合物，探究其成键规律和性质，丰富了配位化学，也为将来一维多层

夹心材料的制备及性能研究提供了理论依据。该成果部分研究成果已经被实验证实，可见理论研究

的引领作用。 

根据对推荐项目的主要科学发现、科学价值、科学界公认程度及对完成人等情况的了解，参照

山东省自然科学奖提名申报基本条件，同意该成果申报山东省自然科学奖二等奖。 

3、项目简介 

（1）主要研究内容 

  基于手工搭建和软件搜索相结合的方式，探寻硼基平面团簇的稳定结构，采用量子化学中的价

键理论、从头算方法及密度泛函理论，结合 H/BO，H/BS 等瓣效应，研究稳定结构的成键特征与模

式、形成规律，找出与碳氢化合物间的对应法则；基于 adaptive natural density partitioning (AdNDP)

和 electron localization function (ELF)分析，研究稳定结构的芳香性，揭示构效关系；基于含时密度泛

函（TD-DFT）计算，研究稳定团簇的光学性质；基于热力学分析，探究芳香性团簇与过渡金属形成

配位化合物的结构与性质，建议稳定半夹心、夹心结构、多层夹心结构的实验室合成思路。 

（2）主要发现 

  1.基于对 BnH2
0/

 (n=2-12)双链型硼氢化合物、B6O6
0//2-、B6S6

0//2、B4S4、B2O2H2及 B2S2H2等系

列团簇稳定结构和成键特征的研究，确定了双链型硼氢化合物与碳氢化合物间的对应关系：D2h 

B4H2、C2h B8H2和 C2h B12H2分别与 D2h C2H4，C2h C4H6 和 C2h C6H8 相对应，它们均具有 π 和 σ 键交

替结构；D3h对称性的含 B3O3 六元硼氧杂环的 B6O6是一全局极小结构，可以三个硼羰基（-BO）代

替环硼氧烷中的三个-H 得到，称之为硼羰基环硼氧烷；D2h对称性的含双五元 B2S3 硼硫杂环的 B6S6

是最稳定结构，该结构有 5 个离域 π 轨道，容纳 10 个 π 电子，根据休克尔 4n+2 规则显示 π 芳香性，

为萘的类似物；D2h对称性的含 B2S2和 B2O2四元杂环的平面团簇与典型反芳香性体系环丁二烯有类

似之处。 

2.基于对硼基平面团簇的结构和成键特征的分析，发现 BnH2  (n=2-12)双链型硼氢化合物中 B4

菱形结构对应与一个 C=C 键，揭示了双链型硼氢化合物的 π 和 σ 岛芳香性，该结论已经被 Wang 课

题组(J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 13228−13231)通过实验证实；D2h对称性的 B4S4 和 B2X2H2(X=O,S)
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中存在 4c-2e o 键，o 键的存在，使得含 B2S2和 B2O2 四元杂环的平面团簇与典型反芳香性体系环丁

二烯不同，而表现出一定的芳香性；进一步的拓展研究发现：二元菱形杂环的芳香性规律为杂环中

两元素的电负性差越大，环的芳香性越弱。 

3.热力学稳定结构 D3h对称性的 B6O6、D2h对称性的 B4S4 和 B2X2H2(X=O,S)都可以作为稳定配体

用于构建半夹心、夹心、甚至三层夹心配合物，与不同过渡金属离子配位时，配位方式可以不同，

配位化合物的性质差别较大。 

（3）科学价值 

对应上述所列三个主要发现，（1）该成果创新性地提出硼基平面团簇与碳氢化合物间的多组对

应关系，揭示双链硼氢化合物的成键规律，提出 B4 菱形结构与 C=C 键相对应的理论假设，拓展了

研究硼化学的思路，丰富了硼化学；（2）该成果基于对硼基平面团簇的结构和成键特征的分析，发

现了硼基平面团簇中的 π 和 σ 岛效应、及 o 键，揭示了团簇结构与芳香性间的构效关系，为含硼化

合物的深入研究奠定了理论基础；（3）芳香性硼基平面团簇可用于构筑半夹心、夹心、多层热力学

稳定结构，以其作为结构单元可用来构筑一维多层夹心材料，丰富了配位化学和材料化学，为将来

设计周期性的包含硼团簇基元的一维多层夹心纳米线及大孔分子材料，研究其结构、电子和磁学性

质奠定了基础。 

4、客观评价 

关于 BnH2
0/

 (n=2-12)双链型硼氢化合物的成键规律的研究成果，已被美国西北太平洋实验室的

Wang 课题组在实验中证实(J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 13228−13231)；其它硼基团簇中岛芳香性、o

键等的提出，及将其芳香性团簇作为配体的研究均得到同行的关注，他引次数达 31 次。 
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6、主要完成人情况 

李大枝，对本项目主要创新点做出了重要贡献，确定了含硼平面团簇最稳定结构与相应碳氢化

合物间的对应关系；对相应结构的成键特征进行了分析，发现了B4菱形结构对应与一个C=C键、及

部分芳香性类似物的配位性；完成了对半夹心、夹心、多层夹心化合物的构建、成键分析，及红外

分析。 

7、知情人同意报奖声明 

    部分论文的通讯作者为李大枝博士生导师李思殿教授，李思殿教授同意使用该论文参评山东省

科学技术奖，并已提供知情同意函。 


