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报告摘要： 原子团簇，简称团簇，是由几个乃至上千个原子(或分
子)组成的相对稳定的聚集体，具有许多 既不同于单个原子分子，
又不同于大块固体的奇特性质，如幻数稳定性和几何非周期性，
异常的催化活性，量子尺寸效应等。从80 年代起，团簇研究引起
国际学术界和产业界的广泛重视。我们采用理论计算化学手段，
结合团簇结构搜索方法，针对一类由硫醇配体保护的纳米金团簇
的结构开展了理论探索研究，总结了此类新型后过渡金属团簇的
成键和结构规则，并提出了团簇的结构规律以及“超原子”团簇
的理论解释。结果显示硫醇配体保护的结构规则和内在的电子结
构性质与传统的过渡金属簇合物有很大的区别。研究结果有望为
人们理解配体保护金团簇的形成机理、结构演化方式和内在的电
子结构性质等提供一些理论的指导和依据。 


