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�������� ��������� ����� �������� �����!��� �����" #�$%��%$� ���-��$-����!#��� 
�������#� &������ # ��#��$���� C2H4—O2 � ��' %#���(���� ���)�*%$�+�� �������#� 
$�##(����� &��$*�' #�'"�. ��#(��� �$������� ������� MP2 # �#���!"������� ,�"�#��� 
��,�$�� 6-311++G(2d,2p) � aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4). <���"���, (�� ���,���� %#���(���� 
#�$%��%$�� ���-��$-����!#��� �������#� &������ # ��#��$���� '��'��#' #�$%��%$� #��-
���$�� C2v, � ����$�� �����%�� ��#��$��� � &������ $�#����>��� ��$�����!�� � ��>�� 
� ����� ���#��#��. ��#(�� &��$*�� #�'"� ��' &��� #�$%��%$� # ,�"�#���� ��,�$��� aug-
cc-pVnZ (n = 2, 3, 4) # &�#�$����'+��� $�"%�!����� � �$����% ,�#����(��*� ,�"�#��*� 
��,�$� (n��) ��� "��(���� 206 #�–1. 
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� ! " � # � $ #  % ! � � �: ��������' ����', ��2-$�#(���, ���-��$-����!#��� �������#� 
# �����%�'$��� ��#��$����, &��$*�' #�'"�. 

 
B����$�+�##� # %(�#���� ��#��$��� �*$�F� ��>�%F $��! � ����� ����#)�$�, � ���>� �$� 

)������#����� �����%� � �������*�(�#��� � ��,�$���$��� �$������. <�*��K���� �"�%(���' 
��"���$��������� �����%���� O2 '��'��#' �(��! #��,�� ��' �#�� #����$��!��� �,��#�� �� 
�
 �� �B �����"���, *�� &����$����� ��$����� �" �#�����*� &����$����*� #�#��'��' �����%-
�� O2 3( )gX ��  � ��>��� ��",%>������ "��$�K��� �� �$,����!��� #�����$�� �/��� �� #���%. 
�"��#���, (�� �"�������#���� ��#��$��� # �����%�'$��� ��$%>�����, ���$���$ � #��������-
���!��� �������#�� X—O2 � *�"���� )�"� � � ���������� �������#�� � ������#�$������� 
#$���, $�"�� %����(����� #�(���� ��*��K���' )����� �����%��� O2 [ 1—4 ]. <���>���� #��-
���$�� � �������#� �� #$������F c D�h � �"���$������� �����%�� ��#��$��� #������ "��$��� 
��' ��$������ � ��",%>������ &����$����� #�#��'��', (�� %����(����� #�(���� ��*��K���' 
)����� �� ��$'��� ����(���, � ���>� ���$����� ����� ������ )���*���$�+�� ����(�#�� ��-
������ #�#��'��� ��#��$���, ���$���$, #��*�����*� ��#��$��� O2 (a1�g) [ 5, 6 ]. L �$��*����� 
��#��$����� ���$�+�� ��,�F��F�#' �$�+�##� )������#����' �$*���(�#��� �����%� �$� )�-
����",%>����� ���������� �������#�� X—O2 � ����#�� ��*��K���', ���%+�$������� ��>-
�����%�'$��� �"�������#����� [ 7 ]. �����!��� �����!F ��' &�#��$�������!��*� �"%(���' 
���'��' #��,�#�'"����*� ��$%>���' �� )���)�"��% � )�������F ��#��$��� '��'F�#' ���-��$-
����!#��� �������#� ��#��$��� X—O2 [ 8—14 ]. �"%(���� )�����##�+��+�� ����� �������#�� 
# �#���!"������� ������� �"��$���' ��$� #��$�#��� )���)$�*������ ��"���'�� ���%(��! ��-
���!�%F ��)�$��+�F � ������"�� ���'��' #��,�#�'"����*� ��$%>���' �� )����$�+�##�  
� ��#��$��� [ 8—13 ] � � �����%��� X, ��$���$�� �� �������#% [ 14 ], � ���>� ��"������ �"��-
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$��! &��$*�F ���-��$-����!#���� #�'"� � $'�� �������#�� X—O2 [ 15 ]. ��' ����$�$���+�� ��-
�%(����� �$� &��� &�#��$�������!��� ������ �� %*�����% $�#�$�������F )���)$�*������ 
��>�� "����� #�$%��%$� ���-��$-����!#��� �������#� X—O2. 
�����(�#��' &��$*�' )���)$�*-
������, �,$�"%FK��#' �$� )�����##�+��+�� �������#��, "���#�� � �� &��$*�� #�'"� �����%� 
� �������#�. ��' $'�� �������#�� X—O2 $�#(��� #�$%��%$� ,��� ��������� �������� ����-
����� ����� [ 12, 15 ]. <$��#����'�� ����$�# #�$%��%$� �������#�� &������ # ��#��$���� 
C2H4—O2 � &��$*�' #�'"� �����%� � &��� �������#�. W��� �������# '��'��#' ����� �" ���,�-
��� �##���������� ���-��$-����!#���� �������#�� ��#��$��� X—O2. 
$��� &�#��$�������!-
��*� �##��������' )����$�+�##�� � ���-��$-����!#���� �������#� C2H4—O2 [ 9, 14 ], ,�� �#-
#������� #����$ ��*��K���' � ��#��$���, ���%+�$������� #����������'�� # �����%���� &��-
���� [ 3, 16 ]. ��' ����$�$���+�� &�#��$�������!��� ������ ,��� ��������� ��������-
����(�#��� $�#(��� #�$%��%$� ���-��$-����!#��� �������#� C2H4—O2 [ 9 ]. 	��>� &��� ���-
����# ,�� �#���!"���� � ��(�#��� �����!��� #�#���� � $�,��� ������� # #�����$��� [ 17 ],  
� ����$�� ,��� $�##(����� #��� �#+���'��$� ��' $�"��(��� )�����$������, ���%+�$������� 
��>�����%�'$��� �"�������#�����, � "���#���#�� �� ��>�����%�'$��*� $�##��'��' ��$���-
$�� �� �������#%. <$� &��� �� �#������� �$��\�#��%FK�� ���%&���$�(�#��� $�#(���� ,��� 
��,$��� #�$%��%$� �������#� C2H4—O2, � ����$�� �����%�� O2 $�#����>��� ��$�����!�� #�'-
"� C=C � ��>�����%�'$��' �#!, �$����'K�' (�$�" +���$� &��� #�'"��, ��$������%�'$�� ���#-
��#�� �����%�� C2H4. L $�,��� >� [ 9 ] ���*$���(����� ������� MP2 � ��(�#��� #���� %#���-
(���� ������� �$%*�' #�$%��%$�, � ����$�� �����%�� ��#��$��� $�#����>��� ��$������%�'$�� 
#�'"� C=C � +���$ �����%�� O2 �������#' � ���#��#�� �����%�� C2H4 ���$���� +���$� #�'"� 
C=C ()�$�� � � $�,��� [ 9 ]). L ��#��'K�� $�,��� �������� �����!��� �����" #�$%��%$� ���-
��$-����!#��� �������#� C2H4—O2 � $�##(����� &��$*�' #�'"� � ���,���� %#���(���� ���)�-
*%$�+�� �������#� � � ���)�*%$�+�'�, #������#��%FK�� �,��$%>����� �����!��� �����%-
���.  


#&��$ '�%�#&�. Ab initio $�#(��� �$������� # �#���!"������� ������ �$�*$��� 
GAUSSIAN [ 18 ] ������� MP2 # ��,�$��� ,�"�#��� )%��+�� ��' ������� �$,������:  
6-311++G(2d,2p), aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4). L�(�#����' �$������� �� *�,$����� ���#��$� 
�
�-30	 + GPU [ 19 ]. W��$*�F #�'"� (Ebind) ��>�% �����%���� &������ (C2H4) � ��#��$��� 
(�2) � ���-��$-����!#���� �������#� C2H4—O2 �� $���+�� C2H4 + �2 � C2H4—O2 $�##(�����-
�� # %(���� �\�,�� #%��$��"�+�� ,�"�#� (basis set superposition error, BSSE) � $����� %$����-
��\���FK�*� ������ (the counterpoise method) [ 20 ] � &��$*�� �%����� ����,���� (zero-point 
energy, ZPE). N��� �$������"�$����� ��� #���� $�#(��� &��$*�� #�'"�: Ebind � Ebind,BSSE 
[ 14, 15 ]. 

�(#)� 1. Ebind = �E + BSSE + æ ��ZPE. L &��� )�$�%�� �E �$��#����'�� #�,�� �"������� 
������ &����$����� &��$*�� #�#���� �$� �,$�"������ ���-��$-����!#��� �������#� C2H4—O2 
�" �"���$������� �����%� ��#��$��� � &������ �E = E[C2H4—O2]—E[C2H4]—E[O2], "��#!  
��>��� &��$*���(�#��� ����� E[] � �E ���%(���#' � $�"%�!���� ������ ������"�+�� *�����-
$�� . �����, ��' ��>��� ����� *�����$�� �$������#' (�#������ �����", $�##(�������#' &��$-
*�' �%����� ����,���� ZPE[]. � ����� �� &��*� &))���� � Ebind #�#����'�� �ZPE = ZPE[C2H4—
O2]—ZPE[C2H4]—ZPE[O2], ����$�� ����������!�� ��#\��,�$%��#' ���>������ æ, ��$���-
������ �" ����%(\�*� #�*��#�' $�"%�!����� ���$���(�#��*� $�#(��� ZPE(C2H4) � ZPE(�2)  
# &�#��$�������!���� ������� ��' (�#��� ����,���� [ 21 ]: æ = {ZPE[C2H4] + 
+ ZPE[O2]}&�#�/{ZPE[C2H4] + ZPE[O2]}���$. L �������!��� *�����$�� ��' �������#� C2H4—O2 
����������!�� �$������#' �����(��� $�#(�� &��$*�� BSSE [ 20 ]. 

	��>� ,��� ��������� $�#(��� &��$*�� #�'"� � �� �$%*��, ,���� $�)���$������� #����. 
�(#)� 2. Ebind,BSSE = �EBSSE + æ ��ZPEBSSE, *�� �EBSSE = EBSSE[C2H4—O2]—E[C2H4]—E[O2]  

� �ZPEBSSE = ZPEBSSE[C2H4—O2]—ZPE[C2H4]—ZPE[O2]. �#������ ����(�� �� �$����%K�� #��-
�� "���F(���#' � ���, (�� *�����$�' ��' �������#� C2H4—O2 ���%(���#' ������"�+��� #%��� 
&��$*�� ������ &����$����� � BSSE: EBSSE[C2H4—O2] = E[C2H4—O2] + BSSE, � �����%�� ��-
��$�� �$������#' �����" ����$���#�� &��$*�� EBSSE ��' ���%(���' "��(���' ZPEBSSE. 
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L $����� &��� #��� ���#� �������!��� *�����$�� �������#� C2H4—O2 �$������#' #��-
�%FK�� �,$�"��. <$� �����"� $�##��'��' ��>�% �����!���� �����%���� &������ � ��#��$��� 
� �� �"������ �$�����+�� � �,$�"������� �������#�, ����(�FK�� ������!\�� &��$*�'� (�$� 
&��� �������!��� *�����$�� �����!��� �����%� )��#�$�����#!), ,��� ��,$��� �#������ 
*�����$�(�#��� #�$%��%$� ��' ��#���%FK�� ������ ������"�+�� *�����$�� �������#�. ����� 
��' ��>��� ������"�$������� #�$%��%$� �������#� �$������#' (�#������ �����". <$� ����-
(�� ������ (�#��� �#%K�#���'�#' #�%#� �� #������#��%FK�� ��$���!��� ���$������� �� 
��(�� �����%�� &��$*�� # #��$������� #�#���� �� ���$������ $���+��. 	���� �,$�"��, �#%-
K�#���'�#' #�%#� # ,�$!�$� ��� � #��$��% $��*�����, ��� � � #��$��% �$��%���� (#��������� �� 
��%�$����� ���$������ $���+��, IRC �����"), # ��#���%FK�� ������ ������"�+��� *�����$�� 
#�#���� � ���#��� #������#��%FK�*� *��,��!��*� �����%��. 

��%&'�*�!+/�+ Ebind � 0���#��" �!+ 3#%���#����� '�0)#'� 3�0�%�. �#���!"�����#! &�#-
�$����'+�' �� ,�#����(��� ��,�$ ,�"�#��� )%��+�� $�"%�!����� $�#(��� �� #���� 2 � ,�"�#�� 
aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4). ���"���#!, (�� $�"%�!���� $�#(��� �$� $�"��� n ��$�\� ��>��#' �� 
�$'�%F, #������#��%FK%F ��$�>���F 

Ebind,BSSE(n) = Ebind,BSSE(n = �) + a/n, 
(�� � ,��� �#���!"����� ��' &�#�$����'+�� � ,�#����(���% ��,�$% ,�"�#��� )%��+�� n � � 
[ 22 ]. 

�#05!6&�&$ '�%�#&�� � �( �3%57�#��#. N��� ��,$��� 6 �#������ *�����$�(�#��� #�$%�-
�%$ C2H4—O2 (A, B, C, D, E, F) C2v-#�����$��, �$��������� �� $�#. 1, ��' ��#���%FK�� ���-
��� ������"�+�� *�����$�� �������#�. �������, (�� $���� #�$%��%$� A, B, C � D %>� �##��-
������#! � ������� MP2/6-311++G(2d,2p), &��$*�' #�'"� � �������#� $�##���$�����#! � �$�-
,��>���� Ebind 	 �E (#�. #���% 1), ��'����� ���,���� #��,��!��' #�$%��%$� � [ 9 ]. ���� ��,��-
���� ��� #�$%��%$� (E, F). L $�"%�!���� $�#(����*� �����"� �#������ #�$%��%$ ���"���#!, (�� 
���!�� ���� �" ���, � ������ F, �$������ � #�'"�����% �������#% �� �,�"��(����� ��\� ��%� 
#����� $�#(���, #��$��'' �$� &��� � *��,��!��� �����%�� �#����%F #�����$�F C2v. ��#-
#���$���� �� #���� 2 ���� �K� ����, ����� #�'"�����, (�� F(C2v), #�#��'��� Cs-#�����$��, ��-
��$�� �� *�����$�� �,���� ,��"��� � #�$%��%$� �, ����� �,�"��(����� ��� A(Cs). 	��>� #�$%�-
�%$� ( ��$������ � F(C2v), � #�$%��%$� � ��$������ � A(Cs). ��"%�!���� $�#(���� ������� 
MP2/6-311++G(2d,2p) �� #����� 1—2 ��F� � *��,��!��� �����%�� "��(���' &��$*�� �E  
� Ebind, �EBSSE � Ebind,BSSE. 	���� �,$�"��, #��$�%' �" #�$%��%$ A � F, �$��#��������� �� $�#. 1,  
� $�"%�!���� ������ ������"�+��, ���#����� ��\�, ���%(��� #�$%��%$� A(Cs) � F(C2v). ��#-
#��'��� ��>�% �����%���� Rm = |Rm| (�����$ ���$����� �� &������ � ��#��$��%, #�����'�� +��-
�$� � = � � � = � #�'"��) � �������#� C2H4—O2 $���� 3,79 Å. L #�$%��%$� A(Cs), ��� >� ���  
� � ��(��!��� #�$%��%$� A(C2v) (#�. $�#. 1), ����� ��>�� � ���#��#��, ��$������%�'$��� ���#-
��#�� �����%�� &������ � �$����'K�� (�$�" �� +���$. �� �����$ Rm (Cs) � #�$%��%$� A(Cs) ��-
������ �� ���$������' � ��(��!��� #�$%��%$� Rm (C2v) �� 25,7
. <$� &��� %*�� ��>�% ���$��-
������ Rm (Cs) � �#!F �����%�� O2 Roo $���� 92,4
, �.�. ,��"�� � �$'���% %*�%. ����%�� ���>� 
�������! ����(�� � $�"%�!����� $�#(���� � $����� #��� 1 � 2, #�'"����� # %(���� �\�,�� #%-
��$��"�+�� ,�"�#� � #���� 2. �" ������ ��,�. 1 � 2 �����, (�� ���F(���� �\�,�� #%��$��"�-
+�� ,�"�#� � $�#(�� &��$*�� � ��>��� ��(�� �$������ � %�������F ��>�����%�'$��*� $�#-
#��'��' Rm � �����%�� &��$*�� �������#� � � %����(���F &��$*�� #�'"� �������#�. ��' �$�- 
 

 
 

���. 1. �#������ #�$%��%$� (A, B, C, D, E, F) C2v-#�����$��, �#���!"������� ��' ������  
������"�+�� *�����$�� �������#� C2H4—O2 
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   	 � , � � + �  1  
�"����	"��%� ��	�&�� MP2[6-311++G(2d,2p) '� ����"� 1—2 )�"����
 �E (#�–1),  

Ebind (#�–1), �EBSSE (#�–1), Ebind,BSSE (#�–1), Rm (Å), '�$�����%� ! ��)�$	"	�  
'�$�%� �'	���)"#�� � IRC "�"$�)�� ����&�%� �	���	�� A(C2v), F(C2v)  

���'$���" C2H4—O2, '��&�	"!$���%� �" $�#. 1 

����� 1 ����� 2 
��$%��%$� A(C2v) F(C2v) ��$%��%$� A(Cs) F(C2v) 

�E –321,1 –324,0 �EBSSE –136,3 –155,6 
Ebind   +54,7   –26,3 Ebind,BSSE   –43,5   –52,8 
Rm         3,54       3,63 Rm        3,79        3,75 

 
   	 � , � � + �  2  

��)�$	"	% MP2[6-311++G(2d,2p) �"���	" '� ����"� 1—2 *�����	�������  
!�$"&�! (#�–1) ! Ebind � ! Ebind,BSSE �	���	�� A � F ���'$���" C2H4—O2  

 ��$%��%$� �E BSSE �E + BSSE æ ��ZPE* Ebind 

A(C2v) –321,1** 218,4 –102,7 157,4 +54,7 ����� 1 
F(C2v) –324,0 176,2 –147,8 121,5 –26,3 

 ��$%��%$� �E BSSE �EBSSE æ ��ZPEBSSE* Ebind,BSSE 

A(Cs) –286,9 150,6 –136,3   92,8 –43,5 ����� 2 
F(C2v) –315,8 160,2 –155,6 102,8 –52,8 

 
 

 

  * æ = 0,9678.  
** 	���� >� $�"%�!��� ���%(�� $���� � $�,��� [ 9 ]. 

 
�������' �*$���(���' ����(��#�� ,�"�#��*� ��,�$� �� �#���!"����� $�"%�!���� ��(�#����� 
# ,�"�#���� ��,�$��� aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4), #�#������(�#�� %����(���FK���#' � $�"��$� 
# $�#��� n. ��"%�!���� $�#(��� &��$*�� #�'"� Ebind �� #���� 2 ������� MP2 �$� ������ ����-
��"�+�� *�����$�� �#������ #�$%��%$ A � F �������#� # ,�"�#���� ��,�$��� # $�"���� n 
����� �#���!"�����#! ��' &�#�$����'+�� $�"%�!����� � ,�#����(���% ��,�$% ,�"�#��� )%��-
+��: Ebind,BSSE(n) � Ebind,BSSE(�) �$� n � � [ 20 ]. ��##(������� �$���>%��(��� ����(��� #��-
�� 2 # ��(�#������� Ebind,BSSE(n) �$������� � ��,�. 3. �,��$%>��� �������' "���#���#�! 
Ebind,BSSE(n) = Ebind,BSSE(�) + a �(1/n), ����"����' �� $�#. 2. ��#�(���� �� �#� �$����� ���� "��(�-
��' Ebind,BSSE(�) � �$����� ,�#����(��*� ,�"�#��*� ��,�$�, ���>� �$��������� � ��,�. 3. 
 

 	 � , � � + �  3  
��)�$	"	% MP2 �"���	" *�����	������� !�$"&�! ! Ebind (#�–1) '� ����� 2  

� $������� *��	�"'�$
#�� �" ���������%� �"��� �")���%� +���#��  
Ebind,BSSE(n) = Ebind,BSSE(�) + a � (1/n) (#�–1) � ��'�$)�!"���� �")���! aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4) 

��$%��%$� n �EBSSE �E BSSE æ·�ZPEBSSE* Ebind,BSSE Ebind,BSSE (�) a 

2 –178,6 –349,2 170,6 116,0   –62,6 
3 –221,3 –329,9 108,6 121,4   –99,9 

A(Cs) 

4 –234,3 –293,2   58,9 114,7 –119,6 

 
–176,3�1,4 

 
227,8�3,8 

2 –196,9 –390,9 194,0 105,6   –91,3 
3 –233,8 –362,0 128,2 104,7 –129,1 

F(C2v) 

4 –246,4 –308,2   61,8   97,4 –149,0 

 
–206,3�1,2 

 
230,4�3,1 

 
 

 

* æ(n): æ(2) = 0,9683, æ(3) = 0,9668 � æ(4) = 0,9625. 
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���. 2. �������' &�#�$����'+�' $�"%�!����� $�#(��� 
Ebind,BSSE # �#���!"������� ��,�$�� ,�"�#��� )%��-
+�� aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4) $�"��(��*� $�"��$�  
� ,�#����(��� ����(��� n � $����� ��$�>���'  
                 Ebind,BSSE(n) = Ebind,BSSE(�) + a � (1/n) 

 
	���� �,$�"��, $�"%�!���� $�#(��� %��"�-

��F�, (�� ���,���� %#���(���� #�$%��%$�� ���-
��$-����!#��� �������#� &������ # ��#��$���� 
'��'��#' #�$%��%$� F c &��$*��� #�'"�, $����� 
206,3�1,2 #�–1.  


�� %>� *���$���#! ��\�, $���� � $�,��� 
[ 9 ] � ��(�#��� #���� %#���(���� #�$%��%$� 
�������#� C2H4—O2 ,��� ������� #�$%��%$� A. ����$� $�,��� [ 9 ] ���>� �#���!"����� ����� 
UMP2, �� # ���!\�� ,�"�#�� � ,�" %(��� &��$*�� �%����� ����,���� � �\�,�� #%��$��"�+�� 
,�"�#�. 
$��� ��*�, ��� �� �$������� $�#(��� ��' #�$%��%$� F. ���� ,�� �������� $�#(�� ��' 
#�$%��%$� F � $����� ������� $�,��� [ 9 ]. ���"���#!, (�� � �$� ����� ������� #�$%��%$� F 
���>� '��'��#' ,���� #��,��!��� �� #$������F #� #�$%��%$�� A. 
$��� ��*�, ���� �,��$%>���, 
(�� %(�� &��$*�� �%����� ����,���� � �\�,�� #%��$��"�+�� ,�"�#� �$������ � ���%, (�� 
#�$%��%$� A #�������#' ��%#���(���� � ��$������ � #�$%��%$%, ��$�������%F � ��\�� $�,��� 
��� A(Cs), ����$�' ���>� ����� %#���(���, (�� #�$%��%$� F. �%K�#������� $�#\�$���� ,�"�#� 
�#����'�� ����� � ���,��!\�� %#���(���#�� #�$%��%$� F ���"������. ���,���� %#���(���' 
#�$%��%$� F ����� �-�,$�"�%F )�$�%, � ����$�� +���$ �����%�� &������ ��>�� ���$���� +��-
�$� �����%�� ��#��$��� � �#! �����%�� ��#��$��� �� ���$������ �� �����%�% &������. ��' 
�������#�� ����� #�$%��%$� �$������ ������� �$����>����� ����� �"��$���' &��$*�� ���-
��$-����!#���� #�'"� �����%� � �������#�� X—O2, �#�������� �� �"��$���� ��$� #��$�#��� 
������ ��#��$���, �,$�"%FK��#' �$� �B )�����##�+��+�� �������#�� [ 15 ]. 

�$���$. ��##(����� #�$%��%$� � &��$*�' #�'"� ���-��$-����!#��� �������#� &������ # ��-
#��$���� C2H4—O2. ��' ���#�� ���,���� %#���(���� *�����$�� �������#� ,�� �#%K�#����� 
��$�,�$ ��(��!��� *�����$�� �������#� # ���!���\�� �� ������"�+���. <$� &��� �#���!"�-
����#! ��� #���� $�#(���, ����(�FK��#' #��#�,�� %(��� �\�,�� #%��$��"�+�� ,�"�#�. L $�-
"%�!���� #���� #��,��!��� ���"���#! #�$%��%$� # #�����$��� C2v, #������#��%FK�' $�#����-
>���F �����%� ��#��$��� � &������ � ����� ���#��#�� # ��$�����!��� �$�����+��� *������ 
�#�� �����%�. ��' ���,���� #��,��!��� ���)�*%$�+�� $�##(����� &��$*�' #�'"� �����%�  
� �������#�. <$� &��� ��' �$��������' �*$���(���' ����(��#�� ,�"�#��*� ��,�$� ,��� �#-
���!"����� $�"%�!���� ��(�#����� # ,�"�#���� ��,�$��� aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4), #�#����-
��(�#�� %����(���FK���#' � $�"��$� # $�#��� n, # ��#���%FK�� &�#�$����'+��� $�"%�!����  
� ,�#����(���% n. ��' ���,���� #��,��!��� #�$%��%$� $�##(������� ����� �,$�"�� "��(���� 
&��$*�� #�'"� #�#������ 	206 #�–1. 

 
����$� ,��*���$�� "� )����#��%F �����$>�% &��� $�,��� ��##��#���% )���% )%���-

������!��� �##��������� (*$��� j 12-03-00170-�).  
����$� ���>� ,��*���$'� ��,�$#��� #%��$����!F��$��� +���$ �� ���, $�#%$#� ����-

$�*� ,��� �#���!"����� �$� �$�������� $�#(����. 
�-����  /������7�8 

1. Blake A.J., McCoy D.G. // J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer. – 1987. – 38. – P. 113. 
2. 9�$����" :.�., ���#�! (.(., ���#�! �.-., ����$�!" ;.�. // ���. � #����$. – 1996. – 81. – P. 751. 
3. 9�$����" :.�., ����$�!" ;.�., ���#�! �.-., ���#�! (.(. // ���. � #����$. – 1998. – 85. – P. 572. 
4. Koda S., Sugimoto K. // J. Photochem. Photobiol. C: Photochem. Rev. – 2003. – 4. – P. 215. 
5. Scurlock R.D., Ogilby P.R. // J. Phys. Chem. – 1989. – 93. – P. 5493. 
6. Trushina A.P., Goldort V.G., Kochubei S.A., Baklanov A.V. // Chem. Phys. Lett. – 2010. – 485. – P. 11. 

 

 




��	
�R ���NTR��U 

 

1046 

7. Onodera K., Furusawa G., Kojima M., Tsuchiya M., Aihara S., Akaba R., Sakuragi H., Tokumaru K. // Tetra-
hedron. – 1985. – 41. – P. 2215 � �$%*�� $�,��� � ������ ���%#��. 

8. DeBoer G., Young M.A. // J. Chem. Phys. – 1997. – 106. – P. 5468. 
9. DeBoer G., Prince A.P., Young M.A. // J. Chem. Phys. – 2001. – 115. – P. 3112. 

10. Giardini Guidoni A., Paladini A., Veneziani M., Naaman R., Di Palma T.M. // Appl. Surf. Sci. – 2000.  
– 154-155. – P. 186. 

11. Parsons B.F., Chandler D.W. // J. Phys. Chem. A. – 2003. – 107. – P. 10544. 
12. Baklanov A.V., Bogdanchikov G.A., Vidma K.V., Chestakov D.A., Parker D.H. // J. Chem. Phys. – 2007.  

– 126, 124316. 
13. Vidma K.V., Frederix P.W.J.M., Parker D.H., Baklanov A.V. // J. Chem. Phys. – 2012. – 137, 054305. 
14. Baklanov A.V., Bogomolov A.S., Chikishev L.M., Bogdanchikov G.A., Kochubei S.A. // Chem. Phys. Lett.  

– 2013. – 558. – P. 25. 
15. Vidma K.V., Bogdanchikov G.A., Baklanov A.V., Chestakov D.A., Parker D.H. // J. Chem. Phys. – 2010.  

– 133, 194306. 
16. Evans D.F. // J. Chem. Soc. – 1960. – P. 1735. 
17. Minaev B.F., Kukueva V.V., Ågren H. // J. Chem. Soc. Faraday Trans. – 1994. – 90. – P. 1479. 
18. Frisch M.J. et al. Gaussian 09, Revision D.01, Gaussian, Inc., Wallingford, CT, 2013. 
19. ��
� �� ��� (http: // www.sscc.ru)  
20. Boys S.F., Bernardi F. // Mol. Phys. – 1970. – 19. – P. 553. 
21. NIST Chemistry Webbook (http: // webbook.nist.gov/chemistry)  
22. Cramer C.J. Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models. – New York: Wiley, 2004. 
 


