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一、 项目名称

含孤对电子阳离子对非线性光学材料性能提升机制及应用研究

二、 提名单位

中国科学院新疆分院

三、 提名单位（专家）意见

该项目组瞄准孤对电子立体化学活性对材料光学性质影响机制的科学问题，

开展系统的研究。项目提出了立体化学活性定量分析方法（SIALEN）和全空间原

子切割方法（AIMAC），实现了非线性光学材料中孤对电子阳离子对光学性能贡

献的量化分析，为研究含孤对电子阳离子对材料光学性质的提升机制提供了新的

方法策略。揭示了孤对电子立体化学活性程度对材料倍频效应及双折射率的影响

机理，创新性提出含孤对电子阳离子与平面基元螯合配位的倍频效应提升机制，

促进了非线性光学材料理论体系的发展。成功设计合成出性能优异的非线性光学

材料 Pb17O8Cl18，解决了商业化红外非线性光学材料激光损伤阈值低、无法在开放

体系生长的两大难题，开创了红外非线性光学材料设计合成的新体系，为非线性

光学材料设计合成提供了新思路。

项目执行期间在 J. Am. Chem. Soc.，Angew. Chem. Int. Ed.等国际权威

期刊上共发表 SCI 收录学术论文 15 篇，其中影响因子 4.0 以上的 9篇；申请美

国发明专利 1件，申请中国发明专利 9件，其中授权中国发明专利 7件。该研究

是中国科学院和研究所的重点支持方向，筹建时间短，工作量大，研究成果为非

线性光学晶体设计合成的提供理论借鉴，对促进非线性光学材料学科发展和激光

技术进步有重大意义。

提名该项目为自治区自然科学奖一等奖。



四、项目简介

非线性光学材料作为光电子技术及激光技术的核心材料，在激光存储、激光

通信、激光制导、激光约束核聚变等领域具有重要的应用。依据“国家 2020 中

长期科技发展规划”、“中国制造 2025”等相关国家科技发展规划，已将非线

性光学材料的基础和应用探索研究作为重要发展方向。目前，国际上已经产业化

和具有重要应用前景的紫外/深紫外（< 400 nm）非线性光学晶体主要有低温相

偏硼酸钡（β-BaB2O4，BBO）、三硼酸铯（CsB3O5，CBO）、三硼酸锂（LiB3O5，LBO）、

硼酸铯锂（CsLiB6O10，CLBO）及氟硼酸铍钾（KBe2BO3F2，KBBF）等；中远红外波

段（3-20 µm）主要有 AgGaS2、AgGaSe2等。虽然这些晶体已得到应用或正在应用

推进，但激光光源的波长拓展能力很大程度上仍依赖于频率转换器件—非线性光

学晶体的变频能力。随着科技的发展，如何设计合成同时满足大非线性光学效应

（倍频效应）及合适双折射率（对应相位匹配区间）的非线性光学晶体，是当前

非线性光学材料领域的重要课题。

一般来说，体系中具有含孤对电子的阳离子往往具有较大的倍频效应，但是

由于缺乏适用于含孤对电子阳离子非线性光学材料的分析量化工具，同时，含孤

对电子阳离子对非线性光学性能的提升机制尚未理清，科研工作者不能明确什么

情况下含孤对电子阳离子会对材料倍频效应及双折射率产生增益，因此不能有效

利用含孤对电子阳离子来设计开发性能优异的新材料。针对相关问题及难点，本

项目从源头出发，开发适用于含孤对电子阳离子非线性光学材料的性能计算分析

工具，并深入研究结构与性能之间的关联机制，进而指导获得大倍频效应的非线

性光学材料，实现需求波段激光的高效输出，该研究对激光技术及光电子产业发

展具有重要的意义。

具体的研究成果如下：（1）在国际上首次提出立体化学活性分析方法（SIALEN）

及全空间原子切割方法（AIMAC），解决了孤对电子阳离子对非线性光学性能量

化贡献问题，为研究含孤对电子阳离子对光学性质的调控机制提供新方法。（2）

首次揭示孤对电子立体化学活性影响材料倍频、双折射率机理，创新性提出螯合

配位方式提升材料倍频效应机制，促进了非线性光学材料理论体系的发展。（3）

设计合成的 Pb17O8Cl18晶体是一种性能优异的中远红外非线性光学材料，突破了

商业化红外材料激光损伤阈值低、及需在严格无氧环境生长的局限性，开创了红



外非线性光学材料设计合成新体系。

项目执行期间在 J. Am. Chem. Soc.，Angew. Chem. Int. Ed.等国际权威

期刊上共发表 SCI 收录学术论文 15 篇，其中影响因子 4.0 以上的 9篇；申请美

国发明专利 1件，申请中国发明专利 9件，其中授权中国发明专利 7件。项目执

行期培养博士研究生 4名，硕士研究生 3名。
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(9) Shengshi Huang, Qun Jing, Jian Han, Shilie Pan*, Hongping Wu, Zhihua Yang*, "Three
Alkali Metal Lead Orthophosphates-Syntheses, Crystal Structures and Properties of APbPO4

(A = K, Rb, Cs)", Eur. J. Inorg. Chem.,2015, 9, 1490.
(10) Qun Jing, Xiaoyu Dong, Xinglong Chen, Zhihua Yang*, Shilie Pan*, Chen Lei, "The

lone-pairs enhanced birefringence and SHG response: A DFT investigation on M2B5O9Cl
(M=Sr, Ba, and Pb)", Chem. Phys., 2015, 453-454, 42.



(11) Hongyi Li, Yi Lu, Lingyun Dong, Shilie Pan*, Xin Su, Hongwei Yu, Hongping Wu, Zhihua
Yang*, "Synthesis, crystal structure, and optical properties of a new lead barium borate,
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六、主要完成人情况
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位

完成单

位
对本项目技术创造性贡献

潘世烈 1
副所

长

研究

员

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

项目整体设计者和指导者。在项目

实施过程中承担项目设计、基金申

请、实验指导、数据分析、论文写

作及修改等工作。是代表性论文

1-15 的通讯作者。对主要科技创新

点(1)、(2)、(3)做出了创造性贡献。

杨志华 2
研究

员

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

依托项目负责人。主要负责计算方

法的开发，包括设计、编程、验证

等。也对材料的结构计算方面的工

作作出主要贡献。是代表性论文

5,7-12，,15 的通讯作者。对主要科

技创新点(1)、(2)做出了创造性贡

献。

张 敏 3
副研

究员

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

参与新材料设计合成相关的实验室

设计和操作、数据分析、研究结果

汇总、论文写作等方面的工作。是

代表性论文 2的通讯作者。对主要

科技创新点(3)做出了创造性贡献。



王 颖 4
副研

究员

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

参与构效关系分析及实验设计与操

作、研究结果汇总、论文写作等工

作。是代表性论文 6的第 1作者。

对主要科技创新点(2)做出了创造

性贡献。

鹿 毅 5

高级

工程

师

新疆维

吾尔自

治区产

品质量

监督检

测研究

院

中国科

学院新

疆理化

技术研

究所

参与实验操作、数据分析、研究结

果汇总。主要负责材料的物化性能

测试相关工作。对主要科技创新点

(3)做出了创造性贡献。

七、完成人合作关系说明

本项目主要完成人依次为：潘世烈、杨志华、张敏、王颖、鹿毅。第二完成

人杨志华研究员为第一完成人潘世烈研究员在 2010年 12月引进的中科院“百人

计划”学者，主要着力于材料计算研究，与第一完成人材料合成方面的工作相辅

相成。第三完成人张敏、第四完成人王颖副研究员分别为第一完成人潘世烈研究

员招收的 2009级博士生、和 2010年级硕博连读生。两人分别于 2012年、2015

年博士毕业并留在实验室工作至今。第五完成人鹿毅高工自 2008年开始即开始

与第一完成人潘世烈研究员开展合作研究，主要负责材料物化性能评估方面的研

究工作。



八、知情同意证明
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