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摘　要：为分析煤中有机硫结构对微波的响应规律，采用密度泛函理论模拟研究了煤中几种典型含
硫模型化合物的含硫键在不同外加能量场作用下的变化规律和断键特点，从而进一步理解其脱除
机理。结果表明，外电场从０增加到０．０５４　４ｅＶ时，体系的总能量随着外电场的增强而逐渐增大，
最高占据轨道能量ＥＨ、最低空轨道能量ＥＬ、能隙ＥＧ均随着外电场的增强而减小，电偶极矩随着外
电场的增强而增加，表明外电场的加入使分子的活性和极性增加，分子中的Ｓ—Ｓ键长和Ｓ原子电
荷数均随外加电场的增强而增大，各基团的谐振频率随外加电场的增强而减小，振动光谱强度也有
所变化。因此，针对煤中的有机含硫结构在微波脱硫过程中，需要考虑外加能量场所导致的分子活
性及极性等变化的影响。
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第８期 张明旭等：外加能量场对煤中有机硫结构特性影响规律的量子化学研究
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Ｋｅｙ　ｗｏｒｄｓ：ｓｕｌｆｕｒ　ｍｏｄｅｌ　ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ；ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｎｅｒｇｙ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ａｃｔｉｖｉｔｙ　ａｎｄ　ｐｏｌａｒｉｔｙ；ｍｉｃｒｏｗａｖｅ
　　煤炭是我国主要的能源，主要用于燃烧发电，每
年燃煤产生的ＳＯ２排放量占总排放量的８５％，酸雨
已覆盖国土面积的４０％［１］。基于微波的穿透性和高
介电损耗介质的靶向吸收效应，微波技术是脱除煤中
微细矿物和有机硫组分的一种方法。作为一种新型
的加热技术，它不仅可以加快反应速率，而且可以促
进一些难以发生的反应，在煤炭脱硫领域也有相关应
用的报道［２］。微波脱硫主要利用微波的选择性加热，
在对煤有机质主体结构破坏较小的情况下，脱除煤中
硫分。微波脱硫反应条件温和，反应时间快，易于控
制，是一种很有发展前景的煤炭脱硫技术。对于微波
脱硫已有一些相关的研究，如周敏和陶秀祥等综述了
煤中含硫组分的分类、赋存状态以及微波辐射作用下
含硫化学结构对微波的断键响应，介绍了适用于煤炭
微波脱硫的非热效应及煤炭微波脱硫影响因素等试

验研究，并展望了煤炭微波脱硫技术的发展方
向［３－５］。Ｓｉｌｖａ　Ａ　Ｓ　Ｖ和马双忱等对微波脱硫技术在
柴油、石油及煤炭中的应用进行了研究［６－１０］，但是对
于微波脱硫，特别是脱除有机硫机理至今仍未获知。
本文选择煤中常见有机硫对甲苯二硫醚和二苯并噻

吩分子作为研究对象，基于密度泛函理论，从微观角
度探讨了外加能量场对煤中有机硫结构的作用机理。

１　电磁特性测试

１．１　试验样品及实验方法
样品对甲苯二硫醚和二苯并噻吩购买于阿拉丁

化学试剂有限公司。
图１为搭建的电介质的电磁特性测试平台，采用

传输反射法测试化合物的介电常数，该方法是将待测
试样的波导段作为传输系统的一部分来测量其特性

参量，通过网络分析仪测量该网络的散射参数，输入
计算机后，经测量软件计算即可获得被测材料的介电
常数［１１－１２］。测试频率为０．２～１８．０ＧＨｚ，温度为２０
℃，测试仪器为 Ａｇｉｌｅｎｔ　Ｅ８３６３Ａ矢量网络分析仪。
首先打开矢量网络分析仪预热３０ｍｉｎ，然后针对所
测试频段利用校准件进行校准，将待测样品连接到分
析仪两端口间，此时计算机控制开始测量，由计算机
采集的散射参数经过处理输出测试结果，记录数据。

１．２　结果分析
图２中，复介电常数虚部表示吸波材料对微波的

吸收能力，电损耗角正切值代表入射电磁波的损耗。
从图２（ａ）可以看出，对甲苯二硫醚对微波具有响应，
且复介电常数虚部和损耗角正切值具有很好的对应

图１　电介质的电磁特性测试平台

Ｆｉｇ．１　Ｔｅｓｔ　ｐｌａｔｆｏｒｍ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ

图２　对甲苯二硫醚和二苯并噻吩复介电常数虚部、

损耗角正切值随外场频率的变化曲线

Ｆｉｇ．２　Ｒｅｌａｔｉｖｅ　ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｌｏｓｓ　ｆａｃｔｏｒ　ａｎｄ　ｌｏｓｓ　ｔａｎｇｅｎｔ　ｏｆ

ｐ－ｔｏｙｌ　ｄｉｓｕｌｆｉｄｅ　ａｎｄ　ｄｉｂｅｎｚｏｔｈｉｏｐｈｅｎｅ

关系。对甲苯二硫醚的峰值出现在９～１０ＧＨｚ频率
段。由图２（ｂ）可知，二苯并噻吩复介电常数虚部、电
损耗角正切值随频率的变化规律具有一致性，在１０
～１１ＧＨｚ频段有一个明显的波峰，因此二苯并噻吩
对微波的最佳吸收频率在１０～１１ＧＨｚ。
煤在微波辐照下脱硫是基于微波的穿透性和微

观靶向能量作用，有机硫含硫键在外加能量作用下发
生断裂是微波脱硫的基础。基于煤及各族组分中含
硫小分子化合物的检测结果，选择对甲苯二硫醚为研
究对象，探寻外加能量场作用下模型化合物中含硫键
的断键机理。外电场作用下的分子涉及很多范围，例

９７４１
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如结晶环境、表面分子、电场诱导二阶谐波产生、弱电
场产生振动频率位移、高压开关中用气体进行电弧控
制、辐射场作用下材料的老化降解和高功率激光产生
的强交变电场足以使分子离解或电离。理论计算主
要是研究外场下原子分子的基态或激发态的性质，如
分子几何构型、能量、偶极矩、电子和质子转移
等［１３－１８］。电场的引入影响分子的几何构型和稳定性
并导致断键；分子性质对外电场方向呈现不对称性。
由于是极性分子，系统稳定性取决于诱导偶极矩与外
电场作用的附加能量，在一定电场下，分子中的电子
转移发生从局域到整个分子范围的变化，但当电场超
出一定范围时，将出现化学键断裂。对于外电场作用
下物质性能变化的理论计算已有一些相关报道，如
Ｄｉｎｇ　Ｊ　Ｎ和Ｓｕｒｙａ　Ｖ　Ｊ等对外电场作用下团簇的性
能变化情况展开了相应的研究［１９－２５］。但与实验研究
相比，理论研究相对滞后，因此开展外电场作用下含
硫模型化合物行为研究对煤炭微波脱硫领域是重要

的基础性工作，具有重要的理论与应用价值。

２　理论计算方法与结果

２．１　计算方法
ＤＦＴ理论应用计算是在 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ　ｓｔｕｄｉｏ　６．０软

件包中的Ｄｍｏｌ　３模块中进行，计算参数主要设置为：
采用 ＧＧＡ 方法，泛函形式为 ＢＬＹＰ，能量５．４４×
１０－３　ｅＶ，能量梯度１．０２８×１０１０　ｅＶ／ｍ，选用ＤＮＤ基
组，采用非限制自旋极化，ＳＣＦ收敛控制、数字积分
精度和轨道断点都设置为 Ｍｅｄｉｕｍ关键字，密度多极
展开采用 Ｏｃｔｕｐｏｌｅ。采用密度泛函理论，研究外电
场对对甲苯二硫醚分子的键长、红外光谱、各原子电
荷分布、体系总能量、最高占据轨道能量、最低空轨道
能量，以及 ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ之间能隙的影响等。
２．２　结果与讨论
２．２．１　模型化合物键长对外加电场的响应
图３，４为不同外加电场时对甲苯二硫醚和二苯

并噻吩键长影响的模拟计算结果。从图３，４可以看
出，随正向电场的逐渐增强，对甲苯二硫醚分子Ｓ—Ｓ
键长逐渐增大，其变化规律如图４所示。说明随正向
外电场的加强，Ｓ—Ｓ键容易断裂，当外电场超过
０．０５４　４ｅＶ时，分子不收敛。而对于二苯并噻吩分
子Ｃ—Ｓ键长随着正向电场的逐渐增强也增长，但是
变化的程度相对对甲苯二硫醚分子Ｓ—Ｓ键长的变
化要小。从键长随外电场变化规律可以得到两种含
硫模型化合物分子在外电场作用下，对甲苯二硫醚分
子比二苯并噻吩分子对外电场的响应更强。
２．２．２　模型化合物 ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ对外加电场

的响应

图５为外加电场对含硫模型化合物轨道分布影
响的模拟计算结果。

图３　不同外加电场时对甲苯二硫醚和二苯并
噻吩键长的分布情况

Ｆｉｇ．３　Ｂｏｎｄ　ｌｅｎｇｔｈ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐ－ｔｏｌｙｌ　ｄｉｓｕｌｆｉｄｅ　ａｎｄ
ｄｉｂｅｎｚｏｔｈｉｏｐｈｅｎｅ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ

图４　对甲苯二硫醚Ｓ—Ｓ键键长和二苯并噻吩Ｃ—Ｓ键
长随不同外电场的变化情况

Ｆｉｇ．４　Ｂｏｎｄ　ｌｅｎｇｔｈ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐ－ｔｏｌｙｌ　ｄｉｓｕｌｆｉｄｅ　ａｎｄ
ｄｉｂｅｎｚｏｔｈｉｏｐｈｅｎｅ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ
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图５　不同外电场对含硫模型化合物轨道分布的影响

Ｆｉｇ．５　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｆｒｏｎｔｉｅｒ　ｏｒｂｉｔａｌｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｕｌｆｕｒ　ｍｏｄｅｌ　ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ

　　前线轨道理论认为，最低未占分子轨道（ＬＵ－
ＭＯ）和最高已占分子轨道（ＨＯＭＯ）决定分子的电子

得失和转移能力，即亲电试剂最易进攻 ＨＯＭＯ最大

电荷密度的原子（亲核活性点）；亲核试剂最易进攻

ＬＵＭＯ电荷密度最大的原子（亲电活性点）。能隙

ΔＥ＝ＥＬＵＭＯ－ＥＨＯＭＯ 的大小反映电子从占据轨道向

空轨道发生电子跃迁的能力，在一定程度上可以代表

其化学动力学反应活性。其差值越大，分子稳定性越

强，反之，分子越不稳定，越易参与化学反应。由图５
可知，随着外加电场的增强，对甲苯二硫醚的 ＨＯＭＯ
和ＬＵＭＯ分布发生了变化，最高已占分子轨道从主

要分布在Ｃ２，Ｃ３，Ｃ６，Ｓ７，Ｓ８，Ｃ９，Ｃ１０，Ｃ１２，Ｃ１３位置

转移到Ｓ８，Ｃ９，Ｃ１０，Ｃ１２，Ｃ１４位置，最低未占分子轨

道在无电场时主要分布在Ｃ２，Ｃ３，Ｃ５，Ｓ７，Ｓ８，Ｃ９上，

当外加电场为０．０５４　４ｅＶ时，最低未占分子轨道主

要分布在Ｃ９，Ｃ１１，Ｃ１２，Ｃ１３，Ｃ１４，Ｓ８上。

２．２．３　模型化合物振动光谱对外加电场的响应
图６为不同外电场对含硫模型化合物振动光谱

影响的模拟计算结果。

在有机化合物的结构鉴定与研究工作中，红外光
谱法是一种重要的手段，可用以确定化合物中某一特
殊键或官能团是否存在。Ｒｏｂｅｒｔｏ　Ｒ　Ｃ等提出了一
种新的研究噻吩类化合物的方法，即利用量子化学重
头算 Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ方法，在６－３１ｇ（ｄ）水平，计算
得到了有机硫化合物的红外光谱，根据红外光谱就可
以确定有机硫化合物中Ｃ—Ｓ键的振动类型，并且得

图６　不同外电场对含硫模型化合物振动光谱的影响

Ｆｉｇ．６　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｖｉｂｒａｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｕｌｆｕｒ

ｍｏｄｅｌ　ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ

到了这些化合物相应的Ｃ—Ｓ键振动频率［２６］。由图

６可以看出，外电场的加入使对甲苯二硫醚分子中各
基团振动光谱的强度及频率都有所改变，振动频率随
外电场强度的增强逐渐向低频移动。

２．２．４　Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷对外加电场的响应
表１为对甲苯二硫醚分子中各原子 Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电

荷随不同外电场作用的变化情况。
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表１　对甲苯二硫醚分子中各原子 Ｍｕｌｌｉｋｅｎ电荷随不同外电场作用的变化情况

Ｔａｂｌｅ　１　Ｃｈａｎｇｅｓ　ｏｆ　Ｍｕｌｌｉｋｅｎ　ｃｈａｒｇｅ　ｏｆ　ｅａｃｈ　ａｔｏｍ　ｉｎ　ｐ－ｔｏｌｙｌ　ｄｉｓｕｌｆｉｄｅ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ

原子
外加电场强度／ｅＶ

０　 ０．００８　１６　 ０．０１３　６０　 ０．０２７　２０　 ０．０４０　８０　 ０．０５４　４０

Ｃ（１） ０．１５６　 ０．１６２　 ０．１６０　 ０．１５７　 ０．１５７　 ０．１４１

Ｃ（２） －０．２１１ －０．２０５ －０．２０４ －０．２０２ －０．２０２ －０．１９６

Ｃ（３） －０．１９８ －０．１８７ －０．１８８ －０．１８７ －０．１８１ －０．１７４

Ｃ（４） ０．１３０　 ０．１２２　 ０．１２２　 ０．１２２　 ０．１２３　 ０．１４９

Ｃ（５） －０．２０３ －０．２００ －０．２００ －０．１９９ －０．２００ －０．１８１

Ｃ（６） －０．２１１ －０．２０６ －０．２０５ －０．２０３ －０．１９４ －０．１９４

Ｓ（７） －０．０８５ －０．０９３ －０．０９８ －０．１０６ －０．１１９ －０．１９５

Ｓ（８） －０．０８９ －０．０９８ －０．１０８ －０．１３３ －０．１４６ －０．２０７

Ｃ（９） ０．１２７　 ０．１２０　 ０．１２４　 ０．１２９　 ０．１２５　 ０．１６２

Ｃ（１０） －０．２０６ －０．２０３ －０．２０２ －０．１９５ －０．１８２ －０．１７７

Ｃ（１１） －０．２０９ －０．２０４ －０．２０５ －０．２０４ －０．１９９ －０．１９４

Ｃ（１２） ０．１５４　 ０．１６２　 ０．１６３　 ０．１６４　 ０．１６６　 ０．１５７

Ｃ（１３） －０．２１０ －０．２０５ －０．２０６ －０．２０６ －０．２０６ －０．２０２

Ｃ（１４） －０．２０２ －０．１８５ －０．１８３ －０．１８１ －０．１７６ －０．１７９

Ｃ（１５） －０．６３２ －０．６０６ －０．６０６ －０．６０６ －０．６０９ －０．５８１

Ｈ（１６） ０．１９３　 ０．１８５　 ０．１８４　 ０．１８４　 ０．１９０　 ０．１８９

Ｈ（１７） ０．２０１　 ０．１９１　 ０．１９１　 ０．１９０　 ０．１７６　 ０．１４２

Ｈ（１８） ０．１９４　 ０．１８５　 ０．１８５　 ０．１８５　 ０．１８５　 ０．１９２

Ｃ（１９） －０．６３１ －０．６０７ －０．６０７ －０．６０８ －０．６１５ －０．６１２

Ｈ（２０） ０．２００　 ０．１９０　 ０．１９０　 ０．１９０　 ０．１８９　 ０．１８９

Ｈ（２１） ０．１９１　 ０．１８４　 ０．１８３　 ０．１８４　 ０．１８６　 ０．１９２

Ｈ（２２） ０．１９５　 ０．１８７　 ０．１８８　 ０．１８９　 ０．１８９　 ０．１８４

Ｈ（２３） ０．１６７　 ０．１５７　 ０．１５７　 ０．１５８　 ０．１６０　 ０．１６８

Ｈ（２４） ０．１７５　 ０．１６２　 ０．１６２　 ０．１６２　 ０．１６４　 ０．１７９

Ｈ（２５） ０．１９６　 ０．１８７　 ０．１８４　 ０．１８１　 ０．１７９　 ０．１８０

Ｈ（２６） ０．１６７　 ０．１５８　 ０．１５８　 ０．１５８　 ０．１６０　 ０．１７２

Ｈ（２７） ０．１８９　 ０．１８５　 ０．１８３　 ０．１７７　 ０．１６９　 ０．１７９

Ｈ（２８） ０．１６７　 ０．１５８　 ０．１５８　 ０．１５９　 ０．１６０　 ０．１７０

Ｈ（２９） ０．１６６　 ０．１５６　 ０．１５６　 ０．１５６　 ０．１５８　 ０．１６９

Ｈ（３０） ０．１７４　 ０．１６２　 ０．１６３　 ０．１６４　 ０．１６６　 ０．１７８

　　由表１可知，随着外电场的增强，对甲苯二硫醚
分子中各原子上的电荷有所变化，两个硫原子的电负
性增强，在由电荷控制的反应中，原子的负电荷越多，
其受亲电试剂进攻的可能性越大；反之，原子的正电
荷越多，则受亲核试剂进攻的可能性越大。因此，对
甲苯二硫醚分子中Ｓ原子随着外电场的增强，受亲电
试剂进攻的可能性作用点越大。

２．２．５　模型化合物各种性能对外加电场的响应
表２给出了对甲苯二硫醚体系和二苯并噻吩体

系总能、结合能、ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ之间能隙等各种
性能随不同外电场变化情况。

由表２可以知：随外加正向电场的增强，对甲苯
二硫醚分子体系总能和结合能逐渐减小，对甲苯二硫
醚分子体系最高占据轨道（ＨＯＭＯ）能量ＥＨ、最低空
轨道（ＬＵＭＯ）能量ＥＬ、能隙ＥＧ均逐渐减小，化合物
电偶极矩随着外电场的增强而增加，说明分子的极性
在逐渐增强。随着外电场的增强，二苯并噻吩分子体
系总能、结合能、ＥＨ增大，ＥＬ，ＥＧ减小。两种化合物
电偶极矩基本上都随着外电场的增强而增加，其中，
对甲苯二硫醚的电偶极矩较大，二苯并噻吩较小，说
明对甲苯二硫醚的极性比二苯并噻吩要强。该分析
结果与微波实验测试结果相吻合。
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表２　对甲苯二硫醚和二苯并噻吩体系总能、结合能、ＨＯＭＯ和ＬＵＭＯ之间能隙等随不同外电场的变化情况

Ｔａｂｌｅ　２　Ｔｈｅ　ｔｏｔａｌ　ｅｎｅｒｇｙ，ｂｉｎｄｉｎｇ　ｅｎｅｒｇｙ，ｅｎｅｒｇｙ　ｇａｐ　ｏｆ　ｐ－ｔｏｌｙｌ　ｄｉｓｕｌｆｉｄｅ　ａｎｄ　ｄｉｂｅｎｚｏｔｈｉｏｐｈｅｎｅ　ｃｈａｎｇｅ　ｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｅｘｔｅｒｎａｌ　ｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｆｉｅｌｄ

样品 外加电场／ｅＶ 总能／ｅＶ
结合能／

ｅＶ

最高占据轨

道能量／ｅＶ

最低空轨道

能量／ｅＶ
能隙／ｅＶ

电偶极矩／

（Ｃ·ｍ）

０ －３６　４０１．１０７ －１４９．７４７ －３．５４８ －１．６３７　 １．９１１　 ５．４７０　４×１０－３０

０．００８　１６ －３６　４０１．１３４ －１４９．７７４ －３．６４１ －１．７８７　 １．８５４　 ５．５０８　１×１０－３０

对甲苯二硫醚
０．０１３　６０ －３６　４０１．２７０ －１４９．８９５ －３．６４３ －１．８７３　 １．７７０　 ５．５２０　４×１０－３０

０．０２７　２０ －３６　４０７．３９０ －１５６．０１８ －３．６５４ －２．０９０　 １．５６４　 ５．５３０　８×１０－３０

０．０４０　８０ －３６　４０７．４７２ －１５６．１１０ －３．６９０ －２．５３０　 １．１６０　 ５．５３２　８×１０－３０

０．０５４　４０ －３６　４０７．６０８ －１５６．２２４ －４．０１９ －２．９２９　 １．０９０　 ５．５３３　８×１０－３０

０ －２３　３９９．５６２ －１１６．００８ －５．２２８ －１．８２６　 ３．４０２　 １．７２２　９×１０－３０

０．００８　１６ －２３　３９９．５３４ －１１５．９８１ －５．２２７ －１．８３１　 ３．３９６　 １．７２５　２×１０－３０

二苯并噻吩
０．０１３　６０ －２３　３９９．５０７ －１１５．９５４ －５．２２６ －１．８４４　 ３．３８３　 １．７２７　２×１０－３０

０．０２７　２０ －２３　３９９．４８０ －１１５．９２６ －５．２２５ －１．８６９　 ３．３５６　 １．７２７　５×１０－３０

０．０４０　８０ －２３　３９９．３９８ －１１５．８７２ －５．２２５ －１．９０８　 ３．３１７　 １．７２８　９×１０－３０

０．０５４　４０ －２３３　９９．２６２ －１１５．７０１ －５．２２４ －１．９６８　 ３．２６１　 １．７３２　２×１０－３０

３　结　　论

（１）对甲苯二硫醚对微波具有响应，且复介电常
数虚部和损耗角正切值具有很好的对应关系。对甲
苯二硫醚的峰值出现在９～１０ＧＨｚ频率段。

（２）随着外加正向电场的加大，对甲苯二硫醚分
子中Ｓ—Ｓ键长增长，当外加电场超过一定强度时，
分子已断裂。当外加正向电场逐渐增强时，对甲苯二
硫醚分子的总能、结合能、能隙均减小。说明当加入
外加电场时，分子的活性增强，分子越来越不稳定。
随着外电场的加入，分子中各基团的谐振频率有所改
变，向低频移动。化合物电偶极矩随着外电场的增强
而增加，说明分子的极性在逐渐增强。

（３）二苯并噻吩随着外电场的增加，二苯并噻吩
分子体系总能、结合能、分子的最高 占 据 轨 道
（ＨＯＭＯ）能级ＥＨ增大，最低空轨道（ＬＵＭＯ）能级
ＥＬ、能隙ＥＧ减小。

（４）两种化合物电偶极矩基本上都随着外电场的
增强而增加，并且比较两种模型化合物，对甲苯二硫
醚的极性比二苯并噻吩要强，在微波的辐照下更容易
脱除，这与微波实验测试结果相吻合。
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