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杂化晶态材料是在分子尺度上包含有机和无机组分的新型复合晶态材料，不同于传统复合材料在
宏观或介观尺度下的混合，微观尺度下的组分混合使得杂化晶态材料具有更好的均一性。通常，
无机组分为晶体提供机械强度和整体结构，而有机组分则以氢键、范德华力、共价键、配位键等
相互作用来连接无机组分。因此，杂化晶体兼具无机和有机晶体的优点，同时还展现出一些两者
都不具备的性能。因此，有望在杂化体系探索性能优异的短波长非线性光学晶体。

中国科学院新疆理化技术研究所晶体材料研究中心研究人员一直致力于硼酸盐新型紫外、深紫外
光电功能晶体的研究。近日，该团队基于π和非π共轭模块的组装策略，合成了两例杂化羟基氟
化硼酸盐短波长非线性光学
晶体。研究人员通过组装π共轭基元[BO2(OH)]和非π共轭基元[BO2F2]设计出[B3O3F2(OH)2

]和[B3O3F4

(OH)]两种不
同的B-O-
F/H阴离子团簇，在此基础上引入π
共轭有机阳离子[C(NH2)3

]进一步组装，
设计并合成出两例结晶于非心
空间群的杂化羟基氟化硼酸盐[C(NH2)3][B3O3F2(OH)2]和[C(NH2)3]2[B3O3F4

(OH)]。两例羟基氟化硼酸胍都以具有非线性光学活性的层状结构为特征，表现出优异的线性与
非线性光学性能，包括短的紫外截止边（~ 200 nm），大的倍频效应（0.9-1.4×KDP@1064
nm或0.3-0.5×β-BBO@1064 nm）和较大的双折射率（Δn = 0.173和0.161@1064 nm），因此它们
均是潜在的短波
长紫外非线性光学晶体。研究通
过多种测试手段，确定了[C(NH2)3]阳离子和[B3O3F2(OH)2]/[B3O3F4

(OH)]杂阴离子基元中有序的F/[OH]/[NH2]。高性能有机-无机杂化羟基氟化硼酸盐的发现将拓
展氟化硼酸盐体系中线性、非线性光学相关的理论前沿研究，进而加速新型短波长紫外线非线性
光学晶体的发现。

相关研究成果发表在《材料化学》（Chemistry of
Materials）上。研究工作得到科学技术部、国家自然科学基金委和中科院等项目的资助。 
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