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SnSe分子外场下的基态性质和激发态性质*

王藩侯† 黄多辉 杨俊升

(宜宾学院,计算物理四川省高等学校重点实验室,宜宾 644000 )

( 2012年 9月 11日收到; 2012年 12月 4日收到修改稿 )

对 Sn原子使用 SDB-cc-pVTZ基组, Se原子采用 6-311++G∗∗ 基组,利用密度泛函中的 B3LYP方法研究了电场

强度为 −0.04—0.04 a.u. 的外电场对 SnSe基态分子的几何结构、电荷布居分布、HOMO能级、LUMO能级、能

隙、费米能级、谐振频率和红外光谱强度的影响.继而使用含时密度泛函 (TD-B3LYP)方法研究了 SnSe分子在外

场下的激发特性. 结果表明,外电场的大小和方向对 SnSe分子基态的这些性质有明显影响.在所加的电场范围内

(−0.04 a.u.—0.04 a.u.),随着正向电场的增大,核间距先减小后增大,在 F = 0.03 a.u. 时取得最小值 0.2317 nm;分子

电偶极矩 µ 近似线性地增大; EL, EH、费米能级 EF 和能隙 Eg 均减小. 随着正向电场逐渐增大,分子总能量和谐振

频率均先增大后减小;红外谱强度则先减小后增大,在 F = 0.03 a.u. 时,取得最小值 0.1138 km·mol−1. 由基态到第

1—10个单重激发态的波长均随着正向电场的增大而增大.激发能均随着正向电场的增大而减小. 电场的引入可改

变 SnSe分子激发态出现的顺序并使得一些禁止的跃迁变得可能.
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1 引 言

由第四主族元素 (Ge, Sn 和 Pb) 和第六主族
元素 (S, Se 和 Te) 所构成的化合物由于是窄带隙
的半导体, 在光电领域中有着广泛的应用而备受
人们的关注 [1−4]. 本文的研究对象 SnSe 就是此
类晶体, SnSe 晶体具有层状的正交结构, 在低能
时表现出强烈的各向异性的光学特性, 在高能时
则表现出更多的各向同性的光学特性 [5], 这使得
SnSe被广泛用于全息记录介质 [6],电子开关 [7] 和

红外探测器等 [8]. 此外, 由于 SnSe 的带隙约 1 eV,
SnSe 已被作为一种高效的太阳能电池材料 [9,10].
目前对 SnSe 的研究主要集中在晶体的电子结构
和弹性性质 [5,11−14]、光学性质 [15−18]、热力学性

质 [19,20] 及晶体相变 [21−23] 等. 而对于气相的 SnSe
分子研究却较有限 [24−26]. Vago等 [15] 利用实验的

方法测得基态 SnSe 分子离解为 Sn(3P)+Se(3P) 的
离解能 De 为 4.54 eV. Colin 等 [25] 利用质谱仪测

得了 Sn(s)+Se(s)→SnSe(s) 和 Sn(s)+Te(s)→SnTe(s)

的反应焓. Jalbout 等 [26] 利用 Gaussian 98 软件中
的 LSDA/SDD, BLYP/SDD 和 B3LYP/SDD 方法对
SnSe分子的光谱常数和势能曲线进行了研究.而对
于 SnSe 分子的外场效应, 即在外加磁场或电场作
用下研究它们的分子结构及其特性,到目前为止还
未见报道. 众所周知, 在外场作用下电子从基态向
激发态跃迁将使得材料的性质发生极大的改变,分
子在外场作用下产生许多能量较高的次级电子和

分子激发态,进而能量较高的次级电子和激发态电
子发生一系列的化学变化,如新自由基产生、新激
发态生成和化学键的断裂等,而且分子在外场作用
下的特性研究已经被成功用于很多领域 [27−29]. 研
究分子的外场效应对于研究材料分子尤其是光电

材料分子的性质及有目的地指导具有某种特性的

新材料的合成都具有重大的理论和实践指导意义.
本文首先利用密度泛函中的 B3LYP 方法, 优化得
到了 SnSe 基态分子在无场下的稳定构型, 继而使
用含时密度泛函中的 TD-B3LYP 方法研究了分子
的前 10个激发态的吸收谱、激发能、振子强度等
激发特性与外场的关系.
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2 理论方法

SnSe分子结构为C∞V 构型,基电子态为 X1Σ+.

采用外加有限电场的方法, 将 SnSe分子置于 Z 轴

上, 沿 Z 轴方向 (Sn-Se 连线) 加一平均电场强度

分别为 2.048, 1.536, 1.024, 0.512, −0.512, −1.024,

−1.536, −2.048 GV/m, 即相当于 0.04, 0.03, 0.02,

0.01, −0.01, −0.02, −0.03, −0.04 a.u. 的电偶极化

电场来考察其分子结构及激发特性. 所有的计算

均在 Gaussian 03 软件包进行 [30]. 在程序中, 分子

体系的哈密顿量 H 中加入了 −µ ·F , µ 为分子的电
偶极距矢量, F 为外电场矢量 [31]. 振子强度 f 可表

示为 [28]

g1 f1u =
8π2mca2

0σ
3h

S = 3.03966×10−6σS, (1)

其中 S为线强, S可表示为

S =
∣∣⟨aΛ

∥∥er
∥∥a′Λ ′⟩∣∣2. (2)

振子强度 f1u由激发能 Eu−E1和跃迁电偶极距 µ1u

决定,因此 f1u 又可表示为

f1u =
8π2m
3h2e2 × (Eu −E1)×

∣∣µ1u
∣∣2. (3)

由于电子仅在具有相同自旋多重度的不同态

间跃迁, 因此本文在研究 SnSe 分子的激发态性质

的时候仅考虑具有相同自旋多重度下的电子跃迁.

3 结果与讨论

3.1 SnSe基态分子的稳定构型

对 SnSe 基态分子, 分别选用 QCISD, B3LYP,

BLYP, B3P86 和 LSDA 方法与 SDD, CEP-121G,

ECPa) (Se原子使用 6-311++G∗∗基组, Sn使用 SDB-

cc-pVTZ[32] 基组)和 ECPb) (Se和 Sn均使用 SDB-

aug-cc-pVTZ[32] 基组)等基组对其进行了优化计算,

得到的平衡核间距 Re, 谐振频率 ωe 和离解能 De

列于表 1 中. 计算结果表明采用 B3LYP/ECPa) 方

法计算的键长 Re, 谐振频率 ωe 和离解能 De 分别

为 0.2352 nm, 321.9478 cm−1 和 4.5450 eV 与实验

值 [33] 0.2325 nm, 331.2 cm−1 和 4.54 eV[15] 符合较

好,表明在对 SnS基态分子进行优化计算时 B3LYP

方法和 ECPa) 基组更优于其他方法和基组,优化的

SnSe分子结构如图 1所示.

图 1 优化的 SnSe分子结构

3.2 不同外电场下 SnSe 基态分子的稳定
构型

选用 B3LYP/ECPa)方法,沿 Z轴方向 (Sn-Se连
线)加一平均电场强度分别为 0.04,0.03, 0.02, 0.01,
−0.01, −0.02, −0.03, −0.04 a.u. 的电偶极化电场来
考察其分子结构及其特性. 计算结果表明, 在不同
电场下, SnSe 分子基态仍为1Σ+, 优化得到的键长
Re、总能 E ,电偶极矩 µ ,谐振频率 ωe 和红外谱强

度 IR列于表 2中. 在得到不同外电场下 SnSe分子
基态结构的基础上,分析了电场 F 对 SnSe分子电
荷分布的影响,结果如表 3所示.
从表 2和表 3中可以看出,分子的几何参数与

电场强度的大小与方向有着明显的依赖关系. 随
着正向电场 F 的逐渐增大, 核间距 Re 先减小, 在
F = 0.03 a.u. 时 Re 取得最小值 0.2317 nm, 随着正
向电场 F 的继续增大, Re 又开始增大其规律如图 2
所示. 在外场作用下 SnSe分子的稳定主要由外场
力和离子键共同作用的结果,离子键的大小与正、
负离子之间的静电引力成正比. 在无外加电场时
Sn显正电性, Se显负电性, Sn的电荷布居数分别为
0.2497, Se的电荷布居数为−0.2497. 随着正向电场
的增大,电子朝 Sn原子方向转移, 从而使得 Sn和
Se原子周围的电荷布居数减小,如在 F = 0.01 a.u.
时, Sn的电荷布居数为 0.0606, Se的电荷布居数为
−0.0606,此时离子间的引力非常小,起作用的主要
是外场力, 在外场力的作用下 Sn离子沿着场强方
向移动, Se离子沿着场强的反方向移动,所以 Re 减

小; 此后随着正向电场 F 的继续增大,电子继续朝
Sn原子方向转移,从而使得 Sn显负电性, Se显正

073102-2



物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 7 (2013) 073102

表 1 无外场时不同方法和不同基组优化得到的 SnSe基态分子结构参数

方法 基函数 Re/nm RExp
e /nm ωe/cm−1 ωExp

e /cm−1 De/eV DExp
e /eV

QCISD ECPa) 0.2352 0.2325c 317.7847 331.2c 7.5697 4.54d

QCISD ECPb) 0.2345 318.6903 4.1569

QCISD SDD 0.2464 249.7801 4.0364

QCISD CEP-121G 0.2449 254.5275 3.4148

B3LYP ECPa) 0.2352 321.9478 4.5450

B3LYP ECPb) 0.2343 320.7786 4.4453

B3LYP SDD 0.2407 298.5017 3.9354

B3LYP CEP-121G 0.2389 304.9959 4.0201

LSDA ECPa) 0.2358 318.8704 5.7722

LSDA ECPb) 0.2362 314.1351 5.5599

LSDA SDD 0.2424 293.8348 5.1024

LSDA CEP-121G 0.2405 300.4793 5.1769

BLYP ECPa) 0.2377 305.2173 4.7351

BLYP ECPb) 0.2366 304.6211 2.5082

BLYP SDD 0.2432 284.1780 4.2105

BLYP CEP-121G 0.2413 290.8783 4.2956

B3P86 ECPa) 0.2344 327.7483 4.6709

B3P86 ECPb) 0.2338 325.9802 4.6243

B3P86 SDD 0.2398 304.5682 4.1144

B3P86 CEP-121G 0.2389 305.0212 4.0201

a) Se原子: 6-311++g**, Sn原子: SDB-cc-pVTZ; b) Sn和 Se原子: SDB-aug-cc-pVTZ; c)参考文献 [33]; d)参考文献 [15].

表 2 不同外场下 SnSe基态分子的结构参数

F /a.u. Re/nm E/hartree∗ µ /deb∗ ωe/cm−1 IR intensities/km·mol−1

−0.04 0.2696 −2405.1516 −7.7836 148.9705 123.2644

−0.03 0.2519 −2405.0878 −5.2319 229.8717 78.7386

−0.02 0.2437 −2405.0441 −3.6038 274.4596 53.5632

−0.01 0.2386 −2405.0147 −2.3091 303.2049 33.8771

0 0.2352 −2404.9973 −1.1614 321.9478 18.5682

0.01 0.2331 −2404.9912 −0.0848 333.3702 7.7248

0.02 0.2319 −2404.9956 0.9592 338.4638 1.5152

0.03 0.2317 −2405.0104 1.9953 337.4228 0.1138

0.04 0.2323 −2405.0355 3.0429 329.9841 3.7144

∗1hartree = 27.21 eV; 1deb = 3.33564×10−30 c.m.

表 3 不同外场下 SnSe分子基态电荷布居分布

F /a.u. −0.04 −0.03 −0.02 −0.01 0 0.01 0.02 0.03 0.04

Sn 1.0927 0.8536 0.6464 0.4452 0.2497 0.0606 −0.1220 −0.2984 −0.4694

Se −1.0927 −0.8536 −0.6464 −0.4452 −0.2497 −0.0606 0.1220 0.2984 0.4694

电性, Sn和 Se原子周围的电荷布居数开始变大 (数

值上),如在 F = 0.02 a.u. 时, Sn的电荷布居数分别

为 −0.1220, Se 的电荷布居数为 0.1220, 即离子间

的引力增大并且大于外场力,所以 Re 继续减小. 在

F = 0.03 a.u. 时 Re 取得最小,最小值为 0.2317 nm,

其后继续增大场强 Se 离子沿着场强的方向移动,
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Sn 离子沿着场强的反方向移动, 所以 Re 增大. 图
3 为分子总能量随电场变化的曲线图. 从图 3 中
可以看出, 随着正向电场增加, 分子总能量逐渐
增大, 在 F = 0.01 a.u. 时能量达到最大, 最大值为
−2404.9912 hartree,此后,继续增大电场强度,系统
总能量则开始降低. 这是由于电子朝 Sn原子方向
转移,从而使得 Sn和 Se原子周围的电荷布居数减
小,在 F = 0.01 a.u. 时, Sn的电荷布居数为 0.0606,
Se的电荷布居数为 −0.0606,此时离子间的库仑引
力非常小, 从而使得体系的哈密顿量 H 中的势能
减小 (数值上), 进而导致体系的总能量升高. 其后
随着正向电场的继续加大, Sn和 Se的电荷布居数
逐渐增大, 从而使得体系的哈密顿量 H 中的势能
增大 (数值上) 从而使得体系的总能量降低, 所以
分子总能 E 减小. SnSe基态分子的分子偶极矩 µ
随电场的变化关系如图 4 所示. 随着正向电场的
逐渐增大, µ 近似线性地增大, 这表明随着正向电
场的逐渐增大分子极性变大, 分子的对称性逐渐
降低.

图 2 键长在外电场作用下的变化图

图 3 总能量在外电场作用下的变化图

图 5 和图 6 分别列出了 SnSe 基态分子的谐

振频率和红外谱强度随外电场的变化. 随着正向

电场逐渐增大, 谐振频率先增大, 在 F = 0.02 a.u.
时,取得最大值 338.4638 cm−1,其后随着正向电场
继续增大谐振频率开始减小, 且减小的幅度呈增

大的趋势. 红外谱强度随着正向电场增大先减小,
在 F = 0.03 a.u. 时, 取得最小值 0.1138 km·mol−1,
其后随着正向电场继续增大红外谱强度开始

增大.

图 4 电偶极矩在外电场作用下的变化图

图 5 谐振频率在外电场作用下的变化图

图 6 红外光谱强度在外电场作用下的变化图
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3.3 外电场对分子能级的影响

在优化得到不同外电场下 SnSe 分子基态稳
定结构的基础上, 本文还计算了其最低空轨道
(LUMO) 能量 EL, 最高占据轨道 (HOMO) 能量
EH, 能隙 Eg 和费米能级 EF, 列于表 4 中, 其中
Eg = EL − EH, EF = EH + (EL − EH)/2. SnSe 基态
分子在不同外电场下的最低空轨道能级分布和最

高占据轨道能级如图 7 所示. 由于分子参与化学
反应,优先起作用的是最低空轨道 (LUMO)和最高
占据轨道 (HOMO). LUMO能级在数值上与分子的
电子亲和势相当, LUMO能级越低, 该分子接受电
子能力越强. HOMO 能级反映了分子失去电子能
力的强弱, HOMO能级越高,该分子就越容易失去
电子. 而能隙 Eg 的大小反映了电子从占据轨道向

空轨道发生跃迁的能力, 在一定程度上代表了分
子参与化学反应的能力 [34]. 从表 4,图 7和图 8中
可以看出: 无外场时, EL 和 EH 分别为 −0.1035 和
−0.2527 hartree,此后随着正向电场的逐渐增大, EL

与 EH 均随着正向电场的增大而减小, 且 EL 减小

的幅度较 EH 减小的幅度更大;随着反向电场的增
大, EH 一直减小, 但 EL 先增大, 在 F = −0.01 a.u.
时, EL 取得最大值,其值为 −0.1023 hartree,其后继
续增大反向电场 EL 开始减小且 EL 减小的幅度较

EH 减小的幅度更大.这意味着能隙 Eg 随着反向电

场的增大, 先增大在 F = −0.03 a.u. 时, Eg 取得最

大值 4.2099 eV;其后随着反向电场的继续增大, Eg

迅速减小,如在 F = −0.04 a.u. 时, Eg = 2.3149 eV.
能隙 Eg 随外电场变化的规律见图 8. 费米能级 EF

和能隙 Eg 随着正向电场的增大始终处于减小趋

势,这也意味着占据轨道的电子易于被激发至空轨
道, 形成空穴, 使得 SnSe 分子更容易被激发, 我们
预计将 SnSe分子处于强的正向电场下 (或给其施
加电场强度 F > 0.03 a.u. 的反向电场), 其效果将
更佳,这也许就是其在光电领域和太阳能电池中广
泛应用的原因.值得提及的是我们计算的无外场时
的 Eg = 4.0608 eV,与实验值约 1 eV存在一定的差
距, 这主要是由于我们研究的对象是气态 SnSe 分
子,而实验对象是 SnSe晶体,前面计算的结果已经
表明我们采用方法的正确性, 所以我们对 SnSe 体
系定性描述的结果是可信的.

3.4 外电场对激发能和振子强度的影响

在前面研究的基础上, 采用 TD-B3LYP/ECPa)

方法研究了同样外电场下由基态到第 1—10 个单
重激发态的波长 (λ ),振子强度 ( f )和激发能 (∆E),
计算结果如表 5和表 6所示.

表 4 不同外场下 SnSe基态分子的分子最高占据轨道能量、
最低空轨道能量、能隙和费米能级

F /a.u. EH/hartree EL/hartree Eg/eV EF/eV

−0.04 −0.2822 −0.1971 2.3149 −6.5217

−0.03 −0.2680 −0.1366 3.5742 −5.5053

−0.02 −0.2597 −0.1050 4.2099 −4.9630

−0.01 −0.2551 −0.1023 4.1571 −4.8626

0 −0.2527 −0.1035 4.0608 −4.8460

0.01 −0.2521 −0.1074 3.9378 −4.8911

0.02 −0.2530 −0.1135 3.7952 −4.9869

0.03 −0.2552 −0.1216 3.6371 −5.1264

0.04 −0.2586 −0.1313 3.4638 −5.3048

图 7 最高占据轨道能级和最低空轨道能级在外电场作用下的

变化图

图 8 能隙在外电场作用下的变化图

从表 5和表 6中的数据可以看出:激发能均随
着正向电场的增大而减小. 由基态到第 1—10个单
重激发态的波长均随着正向电场的增大而增大.在
无外场情况下由基态到第 1—3激发态振子强度均
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为零, 属禁阻跃迁. 而在不同方向与不同强度的外
场作用下激发态的振子强度都将发生不同程度的

变化. 例如基态至第 1—3激发态在无外场时振子
强度为零, 不能跃迁, 而当反向电场大于 0.03 a.u.
时,振子强度均不为零,基态至第 1—3激发态都能
产生电子跃迁, 例如对第 1个激发态在 F = −0.03
a.u. 时, f = 0.0173, F = −0.04 a.u. 时, f = 0.0092.

还有有些本身是被允许的跃迁,但在加了外电场后
就不能跃迁, 例如在无外场时, 基态至第 4激发态
的振子强度 f 为 0.0132,但在 F =−0.03 a.u. 时,振
子强度为零,不能跃迁. 电场的引入还改变了 SnSe
分子激发态出现的顺序,例如在无外场时第 1个激
发态为1Σ+ 态,而当反向电场大于 0.03 a.u. 时第 1
个激发态为1Π 态.

表 5 SnSe分子在不同外场下作用下前 10个单重激发态的波长 (λ )和振子强度 ( f )

F /a.u. 0 0.01 0.02 0.03 0.04

λ /nm f λ /nm f λ /nm f λ /nm f λ /nm f

n = 1 434.49 0 470.99 0 509.43 0.0000 549.67 0.0000 591.56 0.0000

n = 2 402.77 0.0000 429.60 0.0000 456.57 0.0000 483.45 0.0000 510.10 0.0000

n = 3 402.77 0.0000 429.60 0.0000 456.57 0.0000 483.45 0.0000 510.10 0.0000

n = 4 357.78 0.0132 368.13 0.0126 376.68 0.0118 383.53 0.0110 388.83 0.0102

n = 5 357.78 0.0132 368.13 0.0126 376.68 0.0118 383.53 0.0110 388.83 0.0102

n = 6 273.56 0.1160 280.48 0.1192 287.42 0.1167 294.21 0.1127 300.82 0.1085

n = 7 210.86 0.0852 210.39 0.0519 216.23 0.0245 224.51 0.0133 233.82 0.0088

n = 8 210.86 0.0852 210.39 0.0519 216.23 0.0245 224.51 0.0133 233.82 0.0088

n = 9 187.95 0.1267 189.57 0.1558 189.33 0.1804 187.58 0.1908 184.85 0.1958

n = 10 187.95 0.1267 189.57 0.1558 189.33 0.1804 187.58 0.1908 184.85 0.1958

F /a.u. −0.01 −0.02 −0.03 −0.04

λ /nm f λ /nm f λ /nm f λ /nm f

n = 1 400.06 0.0000 367.93 0.0000 397.27 0.0173 566.76 0.0092

n = 2 376.34 0.0000 350.72 0.0000 397.27 0.0173 566.76 0.0092

n = 3 376.34 0.0000 350.72 0.0000 373.59 0.2665 477.08 0.3597

n = 4 345.52 0.0135 331.21 0.0119 338.65 0.0000 313.45 0.0000

n = 5 345.52 0.0135 331.21 0.0119 326.65 0.0000 305.49 0.0000

n = 6 267.43 0.0860 290.98 0.0325 326.65 0.0000 305.49 0.000

n = 7 232.17 0.0594 290.98 0.0325 314.24 0.0114 294.94 0.0031

n = 8 232.17 0.0594 282.40 0.0929 314.24 0.0114 294.94 0.0031

n = 9 212.80 0.4771 251.68 0.4288 249.90 0.2914 245.35 0.3067

n = 10 188.61 0.1435 200.71 0.0000 215.11 0.0000 224.79 0.1317

表 6 SnSe分子前 10个单重激发态的激发能 (∆E)与外场的关系

state ∆E /eV

F /a.u. n = 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

−0.040 2.1876 2.1876 2.5988 3.9555 4.0586 4.0586 4.2037 4.2037 5.0533 5.5155

−0.030 3.1209 3.1209 3.3187 3.6611 3.7957 3.7957 3.9456 3.9456 4.9614 5.7638

−0.020 3.3697 3.5352 3.5352 3.7434 3.7434 4.2609 4.2609 4.3904 4.9262 6.1773

−0.010 3.0991 3.2945 3.2945 3.5883 3.5883 4.6362 5.3403 5.3403 5.8262 6.5736

0 2.8536 3.0783 3.0783 3.4654 3.4654 4.5323 5.8798 5.8798 6.5966 6.5966

0.010 −2.6324 2.8860 2.8860 3.3679 3.3679 4.4204 5.8930 5.8930 6.5404 6.5404

0.020 −2.4338 2.7156 2.7156 3.2915 3.2915 4.3137 5.7338 5.7338 6.5487 6.5487

0.030 2.2556 2.5646 2.5646 3.2327 3.2327 4.2141 5.5224 5.5224 6.6095 6.6095

0.040 2.0959 2.4306 2.4306 3.1886 3.1886 4.1216 5.3026 5.3026 6.7074 6.7074
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4 结 论

本文分别采用密度泛函中的 B3LYP方法和含
时密度泛函中的 TD-B3LYP方法研究了 SnSe基态
分子在无场下的稳定构型和激发态性质. 分析了
外电场对 SnSe基态分子键长、总能量、能级、谐
振频率和红外光谱强度的影响以及外电场对 SnSe
分子前 10 个激发态的吸收谱、激发能、振子强
度等激发特性的影响.结果表明: 随着正向电场 F
的逐渐增大,核间距 Re 先减小后增大,在 F = 0.03
a.u. 时 Re 取得最小值 0.2317 nm;分子总能量则先
增大后减小, 在 F = 0.01 a.u. 时能量取得最大值

−2404.9912 hartree; 分子电偶极矩 µ 近似线性地
增大; EL, EH, 费米能级 EF 和能隙 Eg 均减小. 随

着正向电场逐渐增大, 谐振频率先增大后减小, 在

F = 0.02 a.u. 时, 取得最大值 338.4638 cm−1; 红外

谱强度则先减小后增大, 在 F = 0.03 a.u. 时, 取得

最小值 0.1138 km·mol−1. 外电场对 SnSe分子的激

发能、振子强度及激发态的波长均有较大影响.激

发能均随着正向电场的增大而减小. 由基态到第

1—10个单重激发态的波长均随着正向电场的增大

而增大.电场的引入使得一些禁止的跃迁变得可能,

同时还改变了 SnSe分子激发态出现的顺序.
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Abstract
Effects of electric field ranging from −0.04 to 0.04 a.u., on the equilibrium structure, mulliken atomic charges, the highest

occupied molecular orbital(HOMO) energy level, the lowest unoccupied molecular orbital(LUMO) energy level, energy gap, fermi
energy, harmonic frequency and infrared intensities of SnSe ground state molecule are investigated by employing density functional
(B3LYP) method with SDB-cc-pVTZ for Sn atom and 6-311++G** basis sets for Se atom. The magnitude and direction of the external
electric field have significant effects on these characteristics of SnSe molecule. The results show that the bond length is proved to be
first decreasing, and then increasing with the increase of the external field, and the minimum value is 0.2317 nm when the field strength
is equal to 0.03 a.u.; electric dipole moment is found to increase linearly with the increase of external field, but the HOMO energy
EH, LUMO energy EL, energy gap Egand fermi energy EF are proved to decrease with the increase of external field. The total energy
and harmonic frequency are found to first increase, and then decrease, but the infrared intensities are proved to first decrease, and
then increase. The wavelengths from ground state to the first ten excited states are found to increase, but the excited energies are
decreasing with the increase of the external field. Meanwhile, the sequence of excited states for SnSe molecule can be changed, and
some prohibited transition can be allowed under an external field.
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