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三氯一氟甲烷分子在辐射场中的光谱性质
与解离特性研究*

吴永刚 1)†    刘家兴 1)    刘红玲 1)    徐梅 2)    令狐荣锋 1)

1) (贵州师范学院物理与电子科学学院, 贵阳　550018)

2) (贵州师范大学物理与电子科学学院, 贵阳　550001)

(2018 年 12 月 1日收到; 2019 年 1 月 7日收到修改稿)

采用 B3LYP/6-311++g(3df, 3pd)方法和基组对氟利昂物质 CFC-11 (CFCl3)分子进行了一系列的理论

研究. 包括了该分子的基态结构、电偶极矩、总能量、最高占据分子轨道能级 EH 和最低未占据分子轨道能级

EL、能隙、红外与拉曼光谱性质、C—F键解离, 并探讨电场对该分子的影响. 结果表明: 基态结构优化后的

理论计算值和实验值的最大误差低于 2%, C—F键受电场强度的增大而被拉长, 能隙 Eg 随 EH 和 EL 的变化

出现先增大后减小; 电场影响着 CFC-11分子的红外与拉曼光谱吸收强度, 红外与拉曼光谱随着电场变化出

现红移或蓝移现象. 电场可作为一种辅助手段对其重叠或准重叠谱线进行分离. 势阱深度随反向电场逐渐增

大而减小, 直至消失, 使得 C—F键的束缚能力逐渐减弱. 本文有望为实现 CFC-11分子最终发生解离而降解

提供一种可行有效的调控手段.

关键词：辐射场, 三氯一氟甲烷分子, 光谱性质, 降解

PACS：31.15.E–, 31.15.ae, 33.20.Ea, 33.15.Fm 　DOI: 10.7498/aps.68.20182121

1   引　言

三氯一氟甲烷 (CFCl3)是全氯氟烃 (CFCs)

中的一种, 俗称氟利昂-11 (CFC-11), 具有无腐蚀

性、低沸点、高挥发性、比重大、热稳定性及化学稳

定性强等特点. 作为生活中不可或缺的物质之一,

CFC-11应用十分广泛, 如冰箱和空调制冷剂、泡

沫塑料发泡剂、电子产品与精密零件仪器清洗剂、

美容喷发剂、药剂等. CFC-11大部分 (60%—70%)

以气相形式存在于聚氨酯硬泡中, 其余的以液相形

式溶入硬泡固相中 [1]. 据中国聚氨酯工业协会统计,

2011年我国聚氨酯行业产量增长约 15%, 达到七百

多万吨, 而聚氨酯硬泡约占聚氨酯泡沫体的一半.

值得注意的是, Molina和 Rowland[2] 提出关

于氟利昂破坏大气地球平流层内臭氧层的观点.

CFC-11会破坏大气地球平流层内臭氧层, 是全球

气候变暖的罪魁祸首之一. 地球上大气臭氧层能够

吸收大多数来自太阳的有害辐射, 能有效保护地球

生物, 对人类生存及家园至关重要. 自 1985年正

式发现臭氧破洞后 [3], 根据《蒙特利尔议定书修正

案》规定, 在 2000年前停止生产和使用氟利昂.

但有关 CFC-11物质的控制和降解仍然是人们关

注的焦点, 如 Vollmer等 [4] 报道了至今近 80年来

大气对流层中 CFC-11分子的排放情况, Schuck

等 [5] 提出在 Taunus天文台建立监测氯氟烃的长

期方法 , LeedhamElvidge等 [6] 分析了包含 CFC-

11在内的氟利昂物质的测量, 并估算氯氟烃在大
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气中的生命周期. 对 CFC-11的研究主要集中于大

气环境污染监测 [4−8]、高温降解 [9−11]、激光解离动

力学 [12]、介质阻挡放电 [13] 等方面.

辐射场本质上是一种电磁波, 90%以上是电场

对该分子的作用, 电场作用下会产生分子的高能激

发态及次级电子、改变分子的电子结构、发生键的

碎裂及新自由基生成等一系列的化学变化, 且关于

分子外电场效应的研究得到了许多研究者的密切

关注 [14−19]. 谢安东等 [14] 计算了 UO3 分子在自辐射

场下的光谱性质, 结果显示分子能级对自辐射场有

强依赖性, 尹文怡等 [15] 对 GaN在辐射场中的物理

特性和光谱进行了计算研究, 结果表明电场可对其

光谱进行调控. 李亚莎等 [16] 研究绝缘材料盐交联

聚乙烯分子 (XLPE)在外电场下的特性, 得到临界

击穿场强为 11.16 GV/m, 电场可导致 XLPE中

C—C键断裂、载流子浓度升高、导电性能提升等

现象, 从而降低了 XLPE的绝缘性能. 基于此, 有

必要对 CFC-11分子在辐射场中的光谱与解离特

性进行理论计算. 目前尚未见关于 CFC-11分子在

辐射场中的研究报道.

本文选用 B3LYP/6-311++g(3df, 3pd)方法

及基组, 对 CFC-11分子进行优化来获取该分子的

基态稳定构型, 再探索外加电场对 CFC-11分子的

轨道能级、能隙、偶极矩、红外与拉曼光谱的影响,

最后探究外电场中 CFC-11的解离特性. 通过本研

究可进一步认识在辐射场作用下 CFC-11分子的

光谱特征和解离特性, 为降解该污染物提供理论

依据.

2   理论计算方法

辐射场可分为电场和磁场, 起主要作用的电场

占其 94%. 在近似处理下, 辐射场中分子体系的总

Hamilton量表示为 [14−19]
 

H = H0 +Hint, (1)

式中 H0 为无场时的 Hamilton量, Hint 为电场与分

子相互作用产生的附加 Hamilton量. 在偶极近似

下有 

Hint = −µ · F, (2)

µ其中  为分子电偶极矩, F 为偶极电场.

本文选 B3LYP/6-311++g(3df,  3pd)方法沿

z 轴方向加不同强度的静态偶极电场 (其强度为

–0.04, –0.03, –0.02, –0.01, 0.01, 0.02, 0.03, 0.04 a.u.,

相当于–2.057—2.057 V/Å)来考察该分子的红外

与拉曼光谱特性 , 在不同场强度下优化得到的

CFC-11基态分子结构基础上, 计算场对 C—F键

解离的影响.

3   结果与讨论

3.1    CFC-11 分子的基态结构

采用 B3LYP/6-311++g(3df, 3pd)方法和基

组对 CFC-11分子结构进行优化计算, 分子结构如

图 1所示. 所有频率均为正值, 表明该分子结构是

稳定的. 该分子属于C3V 点群, R(C—F)和R(C—Cl)

键长分别为 0.1338, 0.1775 nm, ∠ClCCl键角为

110.57°, 文献 [20]R(C—F)和 R(C—Cl)键长分别

为 0.1362, 0.1754 nm, 相差 0.0024, 0.0021 nm, 误

差分别为 1.7%, 1.19%; 键角∠ClCCl为 111°, 相

差 0.43°, 误差仅为 0.38%. 表明本文的计算与实验

值吻合, 方法选取合理.

3.2    辐射场中 CFC-11 分子的基本性质

沿主轴 z 方向 (即 C—F连线)外加电偶极化

电场, 选用 B3LYP/6-311++g(3df, 3pd)方法和基

组探究电场对 CFC-11分子结构及特性的影响, 计

算结果列入表 1中. 从表 1和图 2可知, 沿着 z 的

正向加大电场时, Cl原子受电场作用向 C原子方

向移动, F原子则向 C原子方向远离, C—F键长

的变化比 C—Cl键的变化更明显. 从图 1可知, 外

加电场正是 C—F连线的 z 方向, C—F键受到电

场作用力强于 C—Cl键, 变化程度大于 C—Cl键.

此外, C—F键随电场的增加逐渐增大, 表示化学

键因电场强度的增加而变得脆弱. 如此, 电场增大

可使化学键越容易发生解离.
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图 1    CFC-11分子的几何结构

Fig. 1. Equilibrium structure of CFC-11 molecule. 
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µ

µ = 0.4044

µ = R · q

µ

U = −(kq2)/r

表 1还列出了不同电场强度下优化得到的

CFC-11分子的电偶极矩   、总能量 E. 如图 3所

示: 无电场时的分子偶极矩最小,    Debye;

有电场时, 分子偶极矩随着强度的增加而增加. 这

是因为受外界电场的影响, 分子内电场与外电场相

互作用, 分子中所有电子排布发生定向偏移, 电负

性相反的电荷分别沿着电场的正反方向移动, 分子

被拉伸, 即分子在电场作用下产生极化, 极性增大.

根据偶极矩的定义,   , R 表示等效正负电

荷之间的距离, q 为等效正负电荷量. 随着电场强

度增加, 等效 R, q 增加导致偶极矩  增加, 分子极

性增加. 由图 4可知, 分子的总能量随外电场的增

加先增大后减小. 体系的势能在数值上正比于电荷

电量的平方, 反比于等效键长, 即   .

如外电场从 0 a.u.增加到 0.04 a.u.时, 电子的定向

移动随强度的增大越明显, 导致其分子内库仑力的

吸引力增大, 此外分子偶极矩也增大, 因此根据势

能公式可知哈密顿量 H 中的势能绝对值增加, 分

子体系的总能量随之逐渐减小. 反之, 电场强度、

偶极矩在数值上均增大, 势能在数值上增大, 致使

分子体系总能量随之降低.
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图 3    偶极矩随电场的变化

Fig. 3. Dipole moment variation with external electric field.
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图 4    总能量随电场变化

Fig. 4. Total energy variation with external electric field.
 

3.3    辐射场中 CFC-11 分子的轨道能级分
布特征

前线轨道理论认为 [17,18] 分子参与化学反应,

优先起作用的是最低未占据分子轨道 (LUMO)和

最高占据分子轨道 (HOMO), 其中 LUMO能级

EL 在数值上相当于分子的电子亲和势, 能级越低

意味着分子接受电子的能力越强 .  HOMO能级

EH 反映了分子失去电子能力的强弱, HOMO能级

越高意味着分子就越容易失去电子. 能隙 Eg 代表

电子从占据轨道向未占据轨道发生跃迁的能力, Eg
= EL – EH, 在一定程度上代表分子参与化学反应

的能力 [17,18], 化学活性随能隙减小而增大, 化学活

性越大, 则分子越不稳定.

本文选用上述同样的方法和基组, 计算了电场

 

表 1    不同电场下计算得到的 CFC-11分子参数

(1 hartree = 110.5 × 10–21 J)
Table 1.    Calculated  parameters  of  CFC-11  mole-

cule under different external electric field.

F/a.u. Re(C—F)/Å Re(C—Cl)/nm E/hartree µ  /Debye

–0.04 1.2764 1.8118 –1518.7025 5.0491

–0.03 1.2898 1.8010 –1518.6855 3.6168

–0.02 1.3043 1.7916 –1518.6740 2.2462

–0.01 1.3199 1.7830 –1518.6678 0.9145

0.00 1.3385 1.7757 –1518.6668 0.4044

0.01 1.3582 1.7692 –1518.6710 1.7191

0.02 1.3825 1.7628 –1518.6803 3.0657

0.03 1.4135 1.7563 –1518.6952 4.4805

0.04 1.4587 1.7486 –1518.7158 6.0486
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图 2    键长随电场的变化

Fig. 2. Bond length variation with external electric field. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 6 (2019)    063102

063102-3

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


中 CFC-11分子轨道能级, 如图 5所示, 分子的最

高占据轨道能级升高, 最低未占据轨道能级则是先

增大, 到 F = 0.02 a.u.后开始降低. 图 6显示, 随

着电场的变化, 能隙随 EH 和 EL 的变化出现先增

大后减小. 当电场强度大于 0.02 a.u.时, 其能隙急

剧下降, 电场处于 0 a.u.至–0.04 a.u.时, 能隙随电

场数值的增大而减小, 占据轨道上的电子越容易被

激发. 正向与反向电场强度增加, 对能隙的影响略

有差异. 总之, 电场的增强加剧了分子不稳定性,

如 C—F键发生断裂等现象. 此外, Eg 的大小与紫

外光谱有直接关联, Eg 的减小可观察到紫外光谱

的吸收向长波方向移动, 即产生红移.

3.4    辐射场中 CFC-11 分子的红外与拉曼
光谱特性

采取 B3LYP/6-311++ g(3df, 3pd)方法和基

组对 CFC-11分子红外与拉曼光谱进行了计算. 无

电场时 (表 2), 该分子的红外谱共有六种简正模.

如最强峰 847 cm–1 C—Cl3 的 d-deform振动, 本文

得到的二度简并值为 802.3721, 802.4017 cm–1. 在

次强峰位置于 1085 cm–1 C—F的 stretch振动, 本

文计算值为 1071.2887 cm–1 等. 与实验对比可见,

计算得到的红外光谱值与实验值相吻合, 也进一步

展示了所选方法的合理性.

红外光谱随电场的变化如图 7所示. 电场对红

外谱的影响较为明显, 如: 当电场从 0 a.u.增大到

0.04 a.u., 最强峰 C—Cl3 振动光谱随着电场增大

向长波方向移动, 出现红移; 电场从 0 a.u.减小到

–0.04 a.u., 红外光谱则向短波方向移动, 出现蓝

移. 而次强峰位置于 C—F的振动则与之相反.

为了更清楚地看到电场对红外谱的影响, 图 8

是从图 7中选取一条谱线的放大图, 其谱线位于

242.99 cm–1 (见表 2), 图 8(a)是电场强度分别为

 

表 2    无电场时 CFC-11分子的红外谱实验值与

计算值
Table 2.    Experiment  data  and  calculated  data  of

infrared spectrum  for  CFC-11  molecule  without   ex-

ternal electric field.

Frequency 本文 实验值[21] 实验值[22] 实验值[23]

f1/cm–1 1071.2887 1085 1085 1085

f2/cm–1 526.5703 535 — 535

f3/cm–1 347.5578 350 — 351

f4/cm–1 802.3721, 802.4017 847 846 847

f5/cm–1 394.9112, 394.9163 394 — 395

f6/cm–1 242.9898, 242.9928 241 — 243
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图 5    HOMO和 LUMO能级随电场变化

Fig. 5. The HOMO and LUMO energy level variation with

external electric field. 
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Fig. 6. Energy gap variation with external electric field. 
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图  7      红外光谱随电场强度的变化　 (a)   –0.04  a.u.;

(b) –0.03 a.u.; (c) –0.02 a.u.; (d) –0.01 a.u.; (e) a.u.;
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Fig. 7. Variation  of  the  infrared  intensities  with  external

electric  field:  (a)  –0.04  a.u.;  (b)  –0.03  a.u.;  (c)  –0.02  a.u.;

(d) –0.01 a.u.; (e) 0 a.u.; (f) 0.01 a.u.; (h) 0.02 a.u.; (g) 0.03 a.u.;

(i) 0.04 a.u.. 
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0, –0.01, –0.02, –0.03, –0.04 a.u.的谱线特征, 图 8(b)

是电场强度分别为 0, 0.01, 0.02, 0.03, 0.04 a.u.的

谱线特征. 电场对红外光谱强度吸收是复杂的. 从

图 8(a)可知, 首先是 CFC-11分子的红外谱强度

发生改变, 无电场时的吸收强度不为零, 电场强度

为–0.01和–0.02 a.u.的红外谱几乎消失, –0.03 a.u.

的谱强度与 0 a.u.时相近, 在 0.04 a.u.强度增加非

常明显. 其次, 谱线的位置受电场的影响, 谱线蓝

移非常微弱. 由图 8(b)可知, 电场对谱线吸收强度

逐渐递增, 谱线的位置随电场强度增加出现红移.

图 9同样也选取了图 7中另一条位于 802.4 cm–1

的谱线, 图 9(a)是电场强度分别为 0, –0.01, –0.02,

–0.03, –0.04 a.u.的谱线特征, 图 9(b)是电场强度

分别为 0, 0.01, 0.02, 0.03, 0.04 a.u.的谱线特征 .

对比图 9(a)和图 9(b)可知, 电场只是对谱线的位

置进行了改变, 对其红外谱吸收强度的影响微弱.

综合图 8(a)、图 8(b)、图 9(a)、图 9(b)可得, 电场

对不同谱线吸收谱强度的影响不同, 但对谱线位置

出现红移或者蓝移的方向却是一致的.

此外, 鉴于电场作用下谱线的移动以及对红外

谱强度的影响, 在多种分子或多种基团混合中, 当

谱线重叠或紧挨着而很难区分各基团或各分子谱

带来的信息时, 电场可作为一种辅助手段对其谱线

分离, 从而实现获取各种分子信息.

不同电场强度下的拉曼光谱绘制于图 10中,

共 6条拉曼光谱谱线, 可见电场可以改变拉曼光谱

谱峰的位置和强度. 同上述红外光谱一样, 分别选

取图 10中的局部谱线, 即 394.42和 802.40 cm–1

拉曼光谱谱线, 并且绘制于图 11(a)、图 11(b), 及

图 12(a)、图 12(b)中, 其中图 11(a)和图 12(a)是

拉曼光谱随反向电场的变化, 图 11(b)和图 12(b)

则是随正向电场的变化.

综合图 11(a)、图 11(b)、图 12(a)和图 12(b)

可看出, 正向电场作用下的拉曼光谱向长波方向移

动, 反向电场作用下拉曼光谱则向短波方向移动,

这与红外光谱随电场的变化一致 . 拉曼光谱线
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图 8    红外谱线 242.99 cm–1 随电场的变化　(a)反向电场; (b)正向电场

Fig. 8. Variation of infrared spectrum of 242.99 cm–1 with external electric field: (a) Negative electric field; (b) positive electric field. 
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图 9    红外谱线 802.40 cm–1 随电场的变化　(a)反向电场; (b)正向电场

Fig. 9. Variation of infrared spectrum of 802.40 cm–1 with external electric field: (a) Negative electric field; (b) positive electric field. 
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394.42 cm–1 强度在反向电场区随着电场的增大而

增大, 在正向电场区随电场强度的增大而减小; 在

802.40 cm–1 拉曼光谱谱线中, 随着反向电场强度

的增加拉曼光谱强度增加, 随着正向电场的增加,

拉曼光谱强度则有高有低.

综上, 外加电场可以对分子或基团红外谱和拉

曼谱进行调控, 也可用于分子或基团谱线分离, 实

现对分子或基团谱线信息的捕捉.

3.5    辐射场中分子 C—F 的解离特性

本文还计算了不同电场强度下 CFC-11分子

中的 C—F键势能曲线 . 依然选用 B3LYP/6-

311++ g(3df, 3pd)方法, 如图 1, 沿着 z 方向分别

加正向电场至 0.04 a.u.,  反向电场至–0.04 a.u.,

C—F键扫描范围从 0.8 Å到 5.8 Å, 步长设置为

0.05 Å, 共 101个数据点. 将扫描的势能点分别绘

制于图 13和图 14中. 由图 13(a)和图 14可知, 处

于势阱最低位置时, 无电场时的势阱值要高于有电

场时的值. 这与图 4结果一致. 从图 13可以看出

C—F键值大于 1.7 Å时, 有电场时的势能曲线高
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图  10    拉曼光谱随电场强度的变化　 (a)   –0.04  a.u.;
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Fig. 10. Variation of Raman spectrum with external electric

field: (a) –0.04 a.u.; (b) –0.03 a.u.; (c) –0.02 a.u.; (d) –0.01 a.u.;

(e) 0 a.u.; (f) 0.01 a.u.; (h) 0.02 a.u.; (g) 0.03 a.u.; (i) 0.04 a.u.. 

 

Frequency/cm-1 Frequency/cm-1

370 380 390 400 410

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

In
te

n
si

ty
/
a
rb

. 
u
n
it
s

In
te

n
si

ty
/
a
rb

. 
u
n
it
s

3
9
4
.9

2

3
9
3
.3

2

3
9
2
.0

9

3
8
4
.9

3

3
7
7
.6

1  -0.04 a.u.
 -0.03 a.u.
 -0.02 a.u.
 -0.01 a.u.
  0 a.u.

(a)

365 370 375 380 385 390 395 400 405 410

0

0.08

0.16

0.24

0.32

0.40
 0 a.u.
 0.01 a.u.
 0.02 a.u.
 0.03 a.u.
 0.04 a.u. 3

9
4
.7

53
9
4
.9

2

3
9
2
.6

1

3
8
7
.9

6

3
7
9
.2

9
(b)

图 11    拉曼谱 394.42 cm–1 随电场的变化　(a)反向电场; (b)正向电场

Fig. 11. Variation of Raman spectrum of 394.42 cm–1 with external electric field: (a) Negative electric field; (b) positive electric field. 
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图 12    拉曼谱 802.40 cm–1 随电场的变化　(a)反向电场; (b)正向电场

Fig. 12. Variation of Raman spectrum of 802.40 cm–1 with external electric field: (a) Negative electric field; (b) positive electric field. 
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于无电场时的曲线, 且势垒一直存在, 从图 13(b)

可看到电场为 0.04 a.u. 的势能曲线与无电场时出

现二次相交, 势能曲线整体上将出现一个稳定点的

极小值和非稳定点极大值, 类似于“火山态”[19], 这

表明在极小值与极大值之间的能垒随电场增大逐

渐减小, 继续增大电场强度, 解离会逐渐变得容易.

图 14中 C—F键的势能曲线随电场强度增大, 能

垒逐渐减小, C—F键的束缚能力逐渐减弱, 当电

场增加到一定程度时, 能垒消失, 分子发生解离.

图 13和图 14中 C—F键在电场中的势能曲

线差异明显, 这是因为电场中 C—F键长的变化

比 C—Cl键的变化要明显. 正向电场下, F原子远

离 C原子, F原子周围的电子云与其他原子干涉

越来越小, 能垒逐渐减弱, 解离越来越容易. 在反

向电场中, F原子向 C原子靠拢, 加大了 C原子与

其他原子的电子相互作用, 但由于电场的存在, 导

致 C—F键暂时更加“紧密”, 能垒增强, 即出现高

于无电场时的能垒. 当 C—F键逐渐增大, 这种“紧

密”被打破, 势能曲线二次相交现象即出现.

综上, CFC-11分子中的 C—F键在电场作用

下将会发生断裂, 从而使得该分子发生降解, 该结

果为降解该污染物提供了一种理论依据.

4   结　论

本文采用 B3LYP/6-311++ g(3df, 3pd)方法

计算了电场对 CFC-11分子的基态结构、红外与拉

曼光谱、C—F键解离的特征. 结果表明: 无电场时

优化的结构与实验值一致, 计算频率与实验值吻

合, 选择方法合理; C—F受电场强度的增大越容

易发生解离; 能隙Eg 随EH 和EL 的变化出现先增大后

减小.

本文无电场时计算的红外谱与实验值相吻合.

电场对红外谱产生分子振动斯塔克效应, 红外与拉

曼光谱随着电场变化出现红移或蓝移现象, 同时影

响红外与拉曼光谱吸收强度. 电场可作为一种辅助

手段对其谱线分离而获取各种分子信息.

不同强度下对 CFC-11分子中的 C—F键进
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图 13    反向电场下 C—F键势能曲线

Fig. 13. Potential energy curve variation with negative electric field. 
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Fig. 14. Potential energy curve variation with positive elec-
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行势能面扫描 , 能垒逐渐反向电场增大而减小 ,

C—F键的束缚能力逐渐减弱, 当电场增加到一定

程度时, 能垒消失, 分子发生解离. 本文有望为实

现 CFC-11分子最终发生解离而降解提供一种可

行有效的调控手段.
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Abstract

The  ozone  layer  in  the  stratosphere  of  the  earth’ s  atmosphere,  which  can  be  destroyed  by  CFC-11
molecule, plays a crucial role in human survival because it can absorb most of the harmful radiation from the

sun  and  effectively  protect  the  earth’ s  biology.  Therefore,  it  is  of  evident  significance  to  investigate  the
properties of CFC-11 molecule. By Motivated by this and the adoption of B3LYP complex function at a level of

6-311++g(3df, 3pd) basis set, we carry out a series of theoretical studies of the Freon material CFC-11 (CFCl3)

molecules, including the studies of the equilibrium structure, electric dipole moment, total energy, the highest

occupied  molecular  orbital  (HOMO) and  the  lowest  unoccupied  molecular  orbital  (LUMO) level,  energy  gap,

infrared  and  Raman  spectrum,  C—F  dissociation  characteristics  of  CFC-11  molecule,  and  the  effect  of  the

applied  electric  field  on  CFC-11  molecule  as  well.  The  results  show  that  the  maximum  error  between  the

theoretical calculation value and the experimental value is less than 2% for an optimized ground state structure;

the C—F bond length and C—Cl bond length extend with the increase of electric field intensity, but the degree

of change of C—F bond length is much stronger than that of C—Cl; the HOMO energy level and total energy

go  up  and  then  come  down  as  the  external  field  rises,  while  the  LUMO  energy  level  goes  up  as  the  field

increases.  The  energy  gap Eg  first  increases  and  then  decreases  with  the  variation  of EH  and EL.  The  dipole

moment without electric field is a minimum value, and the external electric field leads the molecular polarity to

increase  and  the  molecular  activity  to  strengthen.  The  electric  field  influences  the  absorption  intensity  of

infrared and Raman spectrum. The infrared and Raman spectrum move toward the long wave under the action

of positive electric field, while they move toward the short wave under the action of negative electric field. The

red- or blue-shift of infrared and Raman spectrum occur with the change of electric field. The electric field can

be adopted as an auxiliary means to separate the overlapping or quasi-overlapping spectral lines. The potential

well depth decreases with the increase of the reverse electric field until it vanishes, which causes the bound state

ability of C—F bond of CFC-11 molecule to gradually degrade. This paper is expected to provide a feasible and

effective tunable means for the final dissociation and degradation of CFC-11 molecules.
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