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ABSTRACT: 

AAnniissoottrrooppiicc  iissssuueess  aarree  ooff  pprreevvaalleenntt  ssiiggnniiffiiccaannccee  tthhaann  tthhee  ppaarrttnneerrss  aanndd  hheerree    LLAALLAAPP  iiss  LL--AAllaanniinnee  LL--
aallaanniinniiuumm  ppiiccrraattee  mmoonnoohhyyddrraattee  pprreecciioouuss  ccrryyssttaallss  iiss  uuttiilliizzeedd  ttoo  ccoonnvveerrssee  ttoo  tthhee  PPLL  ssttuuddyy  aanndd  oobbsseerrvveedd  ttoo  bbee  
339988  nnmm  ooff  oouuttffllooww  aanndd  aa,,bb,,cc  aanndd  bbeettaa  aarree  88..22669911  ÅÅ,,  77..55113355  ÅÅ,,  1155..55226666åå  aanndd  110011..1155oo  ffoorr  tthhee  mmoonnoocclliinniicc  iiddeeaa  
ooff  tthhee  eexxaammppllee..   TThhee  mmaassss  ootthheerr  wwoorrllddllyy  iinnffoorrmmaattiioonn  aanndd  CCHHNNSSOO  aanndd  AAFFMM,,  ccoonnvveerrggeennccee  aanndd  sshhaafftt  
uupprroooottiinngg  ooff  tthhee  pprreecciioouuss  ssttoonneess  aarree  aaddddiittiioonnaallllyy  ccoonnssiiddeerreedd  ffoorr  tthhee  eexxaammppllee  aanndd  aannnnoouunncceedd,,   ffoouunndd  tthhaatt  
LLAALLAAPP  aarree  ooff  NNLLOO  ooff  sseeccoonndd  oorrddeerr  aanndd  ssttrraaiigghhttffoorrwwaarrdd  wwiitthh  yyeellllooww  hhuueedd  eexxaammppllee  iiss  iinntteeggrraatteedd  aanndd  tthhee  PPLL  
eemmaannaattiioonn  iiss  bbeeccaauussee  ooff  ccaarrbboonnyyll  ggaatthheerriinngg  llooww  eesstteeeemm  ccoonnttrraasstteedd..    
 
KEYWORDS: NNLLOO,,  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss,,  PPLL  ssttuuddyy,,  mmaassss  ssppeeccttrraall  ddaattaa,,  CCHHNNSSOO,,  AAFFMM    aanndd  bbeeaamm  ddiissppllaacceemmeenntt..  
 
11..  IINNTTRROODDUUCCTTIIOONN  
  TThhee  aanniissoottrrooppiicc  ssppeecciimmeenn  [[11--66]]    aarree  pprriimmee  oovveerr  tthheeiirr  ccoouunntteerr  ppaarrttss  bbyy  mmeeaannss  ooff  tthheeiirr  ssppoottlliigghhtt  
aanndd  aapppplliiccaattiioonnss  iinn  iinndduussttrriiaall  uuttiilliittiieess  aanndd  hheerree  LLAALLAAPP  aarree  aapppplliieedd  ffoorr  mmaannyy  ffiieellddss  bbaasseedd  oonn  tthheeiirr  
cchhaarraacctteerriissaattiioonn  aanndd  uuttiilliittiieess  aanndd  aarree  ooff  NNLLOO  ccrryyssttaallss  [[77--99]]  hhaavviinngg  hhaarrmmoonniicc  ggeenneerraattiioonn  aanndd  hheerree  tthhee  
XXRRDD,,  AAFFMM  aanndd  CCHHNNSSOO,,  PPLL,,  FFiilltteerr  uuttiilliittyy  aarree  ddiissccuusssseedd..  IInn  rreecceenntt  yyeeaarrss,,  mmaatteerriiaallss  ppoosssseessssiinngg  nnoonnlliinneeaarr  
ooppttiiccaall  pprrooppeerrttiieess,,  ppaarrttiiccuullaarrllyy  tthhoossee  eexxhhiibbiittiinngg  sseeccoonndd  hhaarrmmoonniicc  ggeenneerraattiioonn  ((SSHHGG))  hhaavvee  rreecceeiivveedd  
ccoonnssiiddeerraabbllee  aatttteennttiioonn  dduuee  ttoo  tthheeiirr  wwiiddee  rraannggee  ooff  aapppplliiccaattiioonnss..  OOrrggaanniicc  nnoonnlliinneeaarr  ooppttiiccaall  ((NNLLOO))  
mmaatteerriiaallss  aarree  mmoossttllyy  bbeelliieevveedd  ttoo  bbee  mmoorree  aaddaappttaabbllee  tthhaann  tthheeiirr  iinnoorrggaanniicc  ccoouunntteerrppaarrttss  dduuee  ttoo  tthheeiirr  mmoorree  
pprroommiissiinngg  nnoonnlliinneeaarr  rreessppoonnssee..  TThhee  bbaassiicc  ssttrruuccttuurree  ooff  oorrggaanniicc  NNLLOO  mmaatteerriiaallss  iiss  bbaasseedd  oonn  ππ  bboonndd  ssyysstteemm..  
TThhee  ddeellooccaalliissaattiioonn  ooff  eelleeccttrroonniicc  cchhaarrggee  ddiissttrriibbuuttiioonn  lleeaaddss  ttoo  aa  hhiigghh  mmoobbiilliittyy  ooff  eelleeccttrroonnss  wwhhiicchh  iiss  dduuee  ttoo  
tthhee  oovveerrllaappppiinngg  ooff  ππ  oorrbbiittaall..   FFuunnccttiioonnaalliizzaattiioonn  ooff  bbootthh  eennddss  ooff  tthhee  ππ  bboonndd  ssyysstteemm  wwiitthh  aann  aapppprroopprriiaattee  
eelleeccttrroonn  ddoonnoorr  aanndd  aacccceeppttoorr  ggrroouuppss  ccaann  iimmpprroovvee  tthhee  aassyymmmmeettrriicc  eelleeccttrroonniicc  ddiissttrriibbuuttiioonn  iinn  eeiitthheerr  oorr  
bbootthh  ggrroouunndd  aanndd  eexxcciitteedd  ssttaatteess,,   tthhiiss  lleeaaddss  ttoo  aann  iinnccrreeaasseedd  ooppttiiccaall  nnoonnlliinneeaarriittyy..  PPiiccrriicc  aacciidd  ffoorrmmss  
ccrryyssttaalllliinnee  ppiiccrraatteess  wwiitthh  vvaarriioouuss  oorrggaanniicc  ccoommppoouunnddss  wwhhiicchh  hhaavvee  bbeeeenn  aavvaaiillaabbllee  ffoorr  iiddeennttiiffiiccaattiioonn  aanndd  
qquuaalliittaattiivvee  aannaallyyssiiss  ooff  ccoorrrreessppoonnddiinngg  oorrggaanniicc  ccoommppoouunnddss  
  
22..  XXRRDD  
          TThhee  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss  aarree  aannaallyysseedd  wwiitthh  XXRRDD  ppaatttteerrnn  aanndd  tthhee  llaattttiiccee  ppaarraammeetteerrss  aarree  ccoonnffiinneedd  wwiitthh  
aa,,  bb,,  cc  iinn  ((ÅÅ))  aanndd  ββ  aanndd  ssppaaccee  ggrroouupp  ccrryyssttaall  ssyysstteemm  bbyy  tthhee  XXRRDD  ddaattaa  aass  sshhoowwnn  iinn  TTaabbllee..11..  
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TTaabbllee..11..  XXRRDD  ddaattaa  ooff  LL--AArrggiinniinnee  PPhhoosspphhaattee  mmoonnoohhyyddrraattee  ((LLAALLAAPP))  ccrryyssttaallss  
  
  
  
  
  
  
  
  

TTaabbllee..22..  AAFFMM  ddaattaa  ooff  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss  
SSaammppllee  nnaammee::  KKSSKK//33//22001177  

PPAARRAAMMEETTEERRSS  FFUULLLL  IIMMAAGGEE  VVAALLUUEESS  
SSttaannddaarrdd  DDeevviiaattiioonn  11..1122  nnmm  
RRMMSS  11..221133  nnmm  
AAvveerraaggee  ddeevviiaattiioonn  779922  ppmm  
SSkkeeww  22..88  

  
33..CCHHNNSSOO  AAnnaallyyssiiss  

TThhee  eelleemmeennttaall  ccoommppoossiittiioonn  ooff  LLAALLAAPP  iiss  ddeetteerrmmiinneedd  uussiinngg  CCHHNNSSOO  aannaallyyssiiss  aanndd  iiss  ggiivveenn  iinn  TTaabbllee  
33  wwiitthh  tthhee  tthheeoorreettiiccaall  vvaalluueess  ffoorr  CCHHNNSSOO  aanndd  mmaattcchheess  oonn  bbootthh  tthhee  ccaasseess  wwiitthh  tthhee  ccoommppoossiittiioonn..  
  

TTaabbllee..33..  EElleemmeennttaall  rreepprreesseennttaattiioonn  bbyy  tthheeoorreettiiccaall  ccaallccuullaattiioonnss  aanndd  bbyy  CCHHNNSSOO  aannaallyyssiiss  
EElleemmeennttss  
CC1122HH1188NN55OO1100  

339922..33  

%%  bbyy  
ccaallccuullaattiioonnss  

%%  bbyy  CCHHNNSSOO  
AAnnaallyyssiiss  

CC  3366..7744  3366..7733  
HH  44..558888  44..5599  
NN  1177..884433  1177..8844  
OO  4400..778855  4400..7799  
SS  NNDD  NNDD  
  9999..9955  9999..9955  

NNDD  aass  NNoott  DDeetteecctteedd  
  

44..  BBeeaamm  ddiissppllaacceemmeenntt  
                        FFiilltteerr  aapppplliiccaattiioonnss  bbyy  LLAALLAAPP  ffoorr  ddiissppllaacceemmeenntt  ooff  bbeeaamm  iinn  mmmm  iiss  ggiivveenn  iinn  TTaabbllee  44  ffoorr  wwhhiicchh  tthhee  
ddiissppllaacceemmeenntt  iiss  mmeeaassuurreedd..    
  

TTaabbllee..44..  BBeeaamm  ddiissppllaacceemmeenntt  ooff  ccrryyssttaallss  bbyy  ffiilltteerr  mmeetthhoodd  

ppllaattee  lleevveell  BBeeaamm  ddiissppllaacceemmeenntt  ((mmmm))  

LLoonngg  wwaavvee  11..2288  
SShhoorrtt  wwaavvee  --00..5544  
CCoommppeennssaattiioonn  ppllaattee  --00..7788  

AAss  tthhee  ddiissppllaacceemmeenntt  iiss  aa  vveeccttoorr,,   tthhee  nneeggaattiivvee  ssiiggnn  iinnddiiccaatteess  tthhaatt  iitt  iiss  iinn  ooppppoossiittee  ddiirreeccttiioonn..      
  

55..  PPLL  
TThhee  PPLL  ssttuuddyy  ooff  LLAALLAAPP  iinn  tthhee  rraannggee  330000––660000  nnmm..  AA  vveerryy  ssttrroonngg  eemmiissssiioonn  ppeeaakk  ooccccuurrss  aatt  339988  nnmm  

iinnddiiccaatteess  tthhaatt  tthhee  LLAALLAAPP  ccrryyssttaall  hhaass  vviioolleett  fflluuoorreesscceennccee  eemmiissssiioonn..  TThhee  mmaaxxiimmuumm  iinntteennssiittyy  ppeeaakk  aatt  339988  
nnmm  iiss  aattttrriibbuutteedd  ttoo  nn--ππ**  ttrraannssiittiioonn  aanndd  tthhee  bbaanndd  ggaapp  iiss  33..111177  eeVV  ffoorr  tthhee  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss..  

aa  88..22669911  ÅÅ  
bb  77..55113355  ÅÅ  
cc  1155..55226666ÅÅ  
ββ  110011..1155  
ssyysstteemm  MMoonnoocclliinniicc  
SSppaaccee  ggrroouupp  PP2211  
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FFiigg..11  PPLL  ooff  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss  

  
66..  MMaassss  ssppeeccttrruumm  
          TThhee  mmaassss  ssppeeccttrraall  ddaattaa  ooff  aabbuunnddaannccee  VVss    mm//ZZ  rreeffeerrss  tthhee  vvaalluuee  ooff  mmaaxx  ppeeaakkss  ooff  vvaalluuee  339922  wwhhiicchh  
iiss  tthhee  mmaassss  ddaattaa  iiddeennttiiffiieedd  ffoorr  ttiittlleedd  ssppeeccttrruumm..    

  
FFiigg..22  AAFFMM  iimmaaggiinngg  ooff  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss  

  
CCOONNCCLLUUSSIIOONN  

TThhee  LLAALLAAPP  ccrryyssttaallss  aarree  ggrroowwnn  bbyy  ssoolluuttiioonn  ggrroowwtthh  mmeetthhoodd  aanndd  XXRRDD,,  AAFFMM,,  CCHHNNSSOO,,  PPLL,,  bbeeaamm  
ddiissppllaacceemmeenntt  aanndd  LLDDTT  aarree  mmeeaassuurreedd  aanndd  ffoouunndd  tthhaatt  ccrryyssttaall  iiss  wwiitthh  aa,,  bb,,  cc    aanndd  ssppaaccee  ggrroouupp  PP2211  aanndd  
mmoonnoocclliinniicc  iinn  nnaattuurree  aanndd  ttooppooggrraapphhyy  bbyy  AAFFMM  aanndd  eelleemmeennttaall  ddaattaa  bbyy  CCHHNNSSOO  aanndd  PPLL  eemmiissssiioonn  aatt  339988  nnmm  
aanndd  vviioolleett  ccoolloouurr  eemmiissssiioonn  aanndd  ffiilltteerr  bbeeaamm  ddiissppllaacceemmeenntt  aanndd  LLDDTT  ffoorr  ddiissppllaacceemmeenntt  aanndd  fflluueennccee  
mmeeaassuurreemmeenntt  aanndd  ssuuiittaabbllee  ffoorr  NNLLOO  aapppplliiccaattiioonnss..    
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