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����������� �������������� ���������, ������� �����!"��# ��!�$���%, ����������-
��� � �
 �������#, &���!"��� �����'�(�� � ��������!"��� &������ ��'��!�)�+�# 
&!��������# �����/��% ��!��6! 7����8�� ����8�/ ScF, ScF2 � ScF3 �����!��� ����8�� 
��/'����# �!������� CCSD(T) � ���#-, ������#- � �/��&����������# $�'���# � ���!�-
86<+�% &�������!/(��% ��'6!"����� �����!���% � ���8�!6 ��!���� $�'������ ��$���. 
��!��6!� ScF �'6���� ���)� ����8�� CCSDT. =����>����" ���$!�)������ 6���� 
���#������# ��'$6)8���% � ����8� CCSD(T) �� �����>��� 0,002 Å 8!/ ��!����� ���-
��������� ��)?/8������ ������/��/ Re, 4 ��–1 8!/ ������� ��!�$���/ � 0,2 ���!/��!" 
8!/ &������ 8����(��(�� ��!��6!�. A �������� &!��������� �����/��� X� 2A1(C2v) ��-
!��6!� ScF2 Re(Sc—F) = 1,827 Å � �e(F—Sc—F) = 124,2�; &������������% $��"�� ��� �'-
��$�: h = Emin(DKh) – Emin(C2v) = 1652 ��–1. ��������!"��� &������ &!��������# �����/-
��% A� 2�g � B� 2�g ������!/<� 3522 � 14633 ��–1 ��������������. �������� ������/��� 
Re(Sc—F) = 1,842 Å � ��!��6!� ScF3 ( 1

1AX �� , D3h). M���!"��� �����'�(�� ���
o
298H  ��!��6! 

ScFk ������!/<� 139,9, 289,0 � 444,8 ���!/��!" 8!/ k = 1, 2, 3 ��������������. 
 
� � ! " # � $ #  % � � � �: 7����8� ����8�/, �������� � ������� ��!��6!, &���!"��/ ���-
��'�(��, ��������/ #���/, ����8 ��/'����# �!�������, &�������!/(�/ � ���8�!6 ��!��-
�� $�'������ ��$���. 

�������� 

�������� � ������� ��!��6! ��!�����8�� 3d-&!������� ���8����!/<� '������!"��% ����-
��� 8!/ #���� (��. �$'��� [ 1, 2 ] � ���!�� � ��#). M�����������!"���� ����8��� ���8� ��!�-
�6! 7����8�� ����8�/ ScFk (k = 1, 2, 3) 8��������� ��!�� �'6��� !�>" ����7����8 ScF [ 2—7 ], 
���8� ��� ���8���/ � ��!��6!�# ScF2 [ 8, 9 ] � ScF3 [ 10, 11 ] ���"�� ����!�� � �� ����8� 8����-
����� ��!�8����� ��68����� &�����������!"���� �'6����/ ������ ��8� ���������������6�-
��#� ���8�����%. A &��# �$���/��!"����# ���$���� (����� ���������� ��7����(�� � ���%��-
��# ��!��6! ������/��/ ����8� �����!���!"��% ��������% #����. �8���� � � ������������# 
���!�8�����/# 7����8�� ����8�/ ���6�(�/ ��8�$�� ��%, ��� ��$!<8����/ �� 7����� &������-
�����!"��# ��$��. A���!���� ���)����� ��������-#��������# �������� ���%��� ��!��6!� 
ScF � ����������� ��'���$��'��# ����8�� (��. [ 2, 12, 13 ] � ���!�� � ��#), �� !�>" �����!"�� 
��$�� ����/+��� ��!��6!�� ScF2 [ 9, 14 ] � ScF3 (��. [ 15 ] � ���!�� � ��%). �� ��# ��� ��!��6!6 
ScF2 �'6��!� ��!"�� � �����# ������ 76��(����!� &!��������% �!������� (DFT) [ 9, 14 ],  
� � ��8����� ab initio ���!�8������ ��!��6!� ScF3 [ 15 ] $�!� ����!"'����� $�'��� ��8����-
����� �������� ��������. 
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A �����/+�% ��$��� ������� ����8�� ��/'����# �!������� CCSD(T) � ����������� �8�-
������# � 8��������� ��!��# ��$���� $�'����# 76��(�% �'6��� ���" �/8 ��!��6! 7����8�� 
����8�/: ScF, ScF2 � ScF3. ����������� ��'>�� &!��������� �����/��/ ��!��6! ScF (�����/��/ 
X� 1�+ � a� 3�) � ScF2 (�����/��/ 2

gX 	�� , 2
gA ��  � 2

gB �� ) � �������� &!��������� �����/��� 1
1AX ��  

��!��6!� ScF3. ���!�8����� '���������" ��'6!"����� �����!���% �� ��!���� $�'���, ����!-
���� �# &�������!/(�/ � ���8�!6 ��!���� $�'������ ��$��� (CBS). �� ������� ScF ������� 8!/ 
��!��6!�, ��8��)�+�% ���� d-&!������, ��������� �������" �������� �� ���#������� ��'$6)-
8���/, ��!6�����% �� ������ ��'�6+���% � �����# ����8� CCSD(T). A������ � ������% ���-
����"< ���8���'��� ��!��6!/���� ��������� 7����8�� ����8�/. 

����� ��
	���� 

��>���/ &!���������� 6�������/ V��8������ ��%8��� � ����+"< �������� MOLPRO 
[ 16 ], CFOUR [ 17 ] � MRCC [ 18 ] ����8�� ��/'����# �!������� [ 19—22 ] � ���$!�)���� 
CCSD(T), ��!<��<+�� � �!�������� ��'!�)���� ��!����% 76��(�� �8��������� � 8�6������� 
��'$6)8���/ &!�������� � 6������<+�� �������6 �� ���#������� ��'$6)8���/ �� ������ 
��'�6+���%, � ���)� � ���$!�)���� CCSDT, ��!<��<+�� �8��-, 8�6#- � ���#������� ��'$6-
)8���/. 
���� ����, ����!"'����� ���$!�)���� �6�������/ 8��)���/ 8!/ ������8�����/ 
&!�������� EOMEA—CCSD [ 23 ]. ���!/���� ��!/���������� &77���� 6����� !�$� � ����-
+"< �������� �� '���������" ����� �� �������� � �������� ������� (MVD) [ 24 ], !�$�  
� ����������� ����!"������� �6�!���—
��!!�—`���� (DK) ������� ���/8�� [ 25 ]. �!/ ����� 
Sc ����!"'����� �����!/(�����-���!��������� ���#-, ������#- � �/��&����������� $�'����� 
��$��� ��6�����# 76��(�% cc-pwCVTZ � cc-pwCVnZ-DK, n = T, Q, 5 [ 26 ], 8���!������ 76��-
(�/��, ��'��!/<+��� ��������� 6����" �����!/(�< &!�������� ���>��% ����� �������� ��-
���� (3s,3p). �!/ ����� 7���� ����!"'����� ���!������� $�'���, 8���!������ 8�776'���� 
76��(�/��: aug-cc-pVTZ � aug-cc-pVnZ-DK, n = T, Q, 5 [ 27, 28 ]. ��!�� � ������ ��������� $�-
'����# ��$���� cc-pwCVTZ(Sc) � aug-cc-pVTZ(F) �$�'������ ��� TZ, � ��������� cc-pwCVnZ-
DK(Sc) � aug-cc-pVnZ-DK(F), n = T, Q, 5 — ��� TZ-DK, QZ-DK, 5Z-DK ��������������. A ����-
#�����-7�������# �������# ����!"'����� ���$!�)���� �'�����)������ �������: �� 6����� 
��'$6)8���/ &!�������� 1s, 2s, 2p-��$���!�% ����� Sc � 1s-��$���!�% ������ F.  

M�������!/(�/ &������ � ���8�!6 ��!���� $�'������ ��$��� �����8��� �� ������ ���8��-
!�)���/ �$ &�������(��!"��% '���������� #�����-7�������% &������ �� �!������ $�'������ 
���!� n [ 29, 30 ] � �$�����% �6$������% '���������� �� n &������ �����!/(�� [ 31 ]. ����!� 
����!"'������% ���� ���(�86�� &�������!/(�� &������ � 8�6��# ��!��6!/���# ����������  
� CBS ������� � ��$��� [ 15 ]. ���%���� ��!��6!� ScF � ���$!�)���� CCSDT/CBS �(����� 
�6��� ���$��!���/ ��'����� &�����% �E[T – (T)] = E(CCSDT) – E[CCSD(T)], �����!����%  
� $�'���� TZ-DK, � &������ CCSD(T)/CBS. M������ SO-CCSD(T)/CBS �������# �����/��% 
a� 3�i (i = 1, 2, 3) ��!��6!� ScF ��%8��� ��� �6��� &������ CCSDT/CBS � &�����% ����-��$�-
��!"���� �'����8�%����/. =��!�8��� ��%8��� ����8�� CASSCF(2-6)/TZ-DK � ����������� 
��!���� ��������� h��%��—=�6!� [ 32—35 ]. A �������� ������������ ��� &��� $�!� ��!<��-
�� ��!��6!/���� ��$���!�, ����������6<+�� 3d- � 4s-��$���!/� ����� Sc.  

Q������ ��!�$���% 
i � ������������� ��!�$���!"��# ����#�8�� � �
 ������� Ai ��!��6! 
ScF2 � ScF3 �����!��� � ������������� ���$!�)���� �� ��!���� �����/���� � ����'��8��� 
8���!"���� �������, ��%8����� ����8�� ���!������ 8�77����(�������/ &������ � 8���!"-
���� ������� �� �����!���%��� ��!�$���!"��� ����8������ ��������� [ 36 ]. 

��&�'���( ��
	���� � �) �*
�+����� 

��'6!"���� �������� ���8����!��� � ��$!. 1—5. �!/ ���# ���!�86���# ��!��6! ��$!<8�-
���/ 6���">���� ��!����� ��)?/8������ ������/��/ Re(Sc—F) � �/86 TZ-DK � QZ-DK � 
� 5Z-DK � … � CBS, ������ 8!/ ��'$6)8����# &!��������# �����/��% &�� �'������� $�-
!�� '������. =�� ����#�8� �� TZ-DK � CBS ��������!"��� &������ ��'$6)8����# &!������- 
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	 � $ ! � ( �  1  

�	�����	��� � �	��!�	�� �������	 ������� ScF � �������� X� 1�+ � �
��� ��"��#����� a� 3�  
$���
����� ���������� 

M!. ����. ����8/h�'�� Re �e �exe Be �e 103 �e 106 De 107 �e 1010 De, Te 

CCSD(T)/TZ-DK 1,7914 736,2 3,49 0,39334 2,597 2,1 4,491   6,7 141,1 
CCSD(T)/QZ-DK 1,7881 738,8 3,52 0,39480 2,607 1,5 4,510   7,9 142,6 
CCSD(T)/5Z-DK 1,7867 739,7 3,54 0,39543 2,615 2,0 4,520   8,4 142,9 
CCSD(T)/CBS 1,7853 740,7 3,57 0,39605 2,626 2,4 4,530   8,9 143,0 
CCSDT/TZ-DK 1,7935 732,5 3,55 0,39242 2,592 — 4,504 10,8 140,9 
CCSDT/CBS 1,7874 736,9 3,57 0,39513 2,620 — 4,544   9,9 142,0 

X� 1�+ 

���� [ 5 ] 1,7873 735,33 3,768 0,39512 2,633 — 4,579    8,50 — 
CCSD(T)/TZ-DK 1,8641 642,8 3,10 0,36325 2,529 4,8 4,640   1,0 2792 
CCSD(T)/QZ-DK 1,8601 646,3 3,11 0,36483 2,532 5,2 4,651   1,1 2381 
CCSD(T)/5Z-DK 1,8583 647,7 3,13 0,36555 2,538 5,4 4,658   1,8 2251 
CCSD(T)/CBS 1,8564 649,0 3,15 0,36627 2,547 5,5 4,666   2,5 2113 
CCSDT/TZ-DK 1,8645 642,9 3,11 0,36311 2,528 — 4,633   1,5 2834 

a� 3� 

CCSDT/CBS 1,8568 649,2 3,17 0,36612 2,543 — 4,658   3,4 2152 
a� 3�1 1,8569 649,1 3,17 0,36608 2,543 — 4,658   3,7 2083 
a� 3�2 1,8568 649,2 3,17 0,36612 2,543 — 4,658   3,4 2152 
a� 3�3 

SO-CCSDT/CBS 

1,8567 649,2 3,17 0,36616 2,544 — 4,659   3,5 2221 
a� 3�1 ���� [ 3, 4 ] 1,8666 649,3(2) 3,17(6) 0,36234 2,58(4) 11(4) 4,0(1) — 1953,8(8)
a� 3�2  1,8559 649,3(3) 3,17(6) 0,3665 2,57(1)   7(1) 5,0(1) — 2011,7(4)

= � � � � � � � � /. P8���(� �'������/ ��!����� ��)?/8������ ������/��/ Re — Å; ������������-
�����# ���������� �e, �exe, Be, �e, �e, De, �e � Te — ��–1; &������ 8����(��(�� De — ���! ��!"–1. 
 
��# �����/��% Te 6$���<� �� 650—700 ��–1. �������, ��� ��� ����#�8� �� $�'��� 5Z-DK  
� CBS ���%���� ��!��6! �'���/<��/ ���$!�'���!"�� ��� )�, ��� ��� ����#�8� �� QZ-DK � 5Z-
DK.  

��������� ��'6!"����� �����!���% ���%��� ��!��6!� ScF (��. ��$!. 1) � ���$!�)���/# 
CCSDT � CCSD(T) ����'����� ���"�� �����6< �������" �(���� ��!�8� ���#������# ��'$6)-
8���%, ��!6�����% �� ������ ��'�6+���% � �����# ����8� CCSD(T): ��!���� ���%��� ��!��6-
!�, �����!����# �� ������� (CCSDT) � � ���$!�)����� [CCSD(T)] 6����� ���#������# ��'-
$6)8���% ������!/�� ����� !�>" 0,0021 � 0,0004 Å 8!/ ��!����� Re, 3,7 � 0,1 ��–1 8!/ ��!����� 
�e � �������� X� 1�+ � ��'$6)8����� a� 3� &!��������# �����/��/# ��!��6!� ��������������. 
�>�$�� �E[T – (T)] � &������ ��'$6)8���/ a� 3� � X� 1�+ ������!/�� ����� !�>" 42 ��–1 (1,5 %). 
�����8��, ����8 CCSD(T) �����8�� � ��'6!"�����, �� ����% �������� ����� �� 6��6��<+�� 
��'6!"�����, ��!6������ � ����+"< ����'8� $�!�� ��68������� ����8� CCSDT. �������, ��� 
�������" �������������� �������/ ���%��� ��!��6!� ScF, 8������6��/ � �����/+�% ��$���, '�-
����� ������#�8�� �������" ���8�86+�# ������������# ���!�8�����% &��% ��!��6!�. 

���%���� ��!��6!� ScF2 (��$!. 2), �����!����� � ���$!�)����� 6����� ���!/���# ��!/-
���������# &77����� (����8�� CCSD(T)+MVD/TZ), #���>� ���!��6<��/ � ��'6!"������ $�!�� 
�������� 6���� ��!/����'�� (����8�� CCSD(T)/TZ-DK). ��'6!"���� �������� � ���$!�)���� 
EOMEA-CCSD �� ����% �������� ����� �� 6��6��<� ��'6!"����� ����8� CCSD(T), ��� ���!�-
�6���/ � ����8��� ��$��� [ 37 ]. 

=�������� ��!��6!� ScF, �����!����� � ���$!�)���� CCSDT/CBS, ��������� ���!��6-
<��/ � &������������. ��������, ��!���� ������������# ��!���� Re � �e �� &�����������!"-
��# ������!/�� �����!"�� ���/���# 8�!�% ��������� � �����!"�� �8���( �$�����# ��������- 
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	 � $ ! � ( �  2  

�	�����	��� �������	 ������� ScF2 � ��"%�� $���
����� ����������  
2

gX 	��  2
gA ��  2

gB ��  
����8/h�'�� 

Re 
1 Re 
1 Te Re 
1 Te 

CCSD/TZ 1,8662 591,4 1,9220 542,9 839 1,9825 510,4 11785 
EOMEA-CCSD/TZ 1,8666 594,3 1,9177 550,6 1420 1,9792 517,6 13060 
CCSD(T)/TZ 1,8657 592,3 1,9212 541,5 1553 1,9828 508,3 12574 
CCSD(T)+MVD/TZ 1,8637 595,5 1,9199 541,6 2567 1,9825 507,9 13715 
CCSD(T)/TZ-DK 1,8639 595,3 1,9199 542,0 2516 1,9824 508,3 13678 
CCSD(T)/QZ-DK 1,8618 595,8 1,9174 543,3 2128 1,9794 509,8 13268 
CCSD(T)/5Z-DK 1,8609 596,0 1,9163 543,8 2003 1,9781 510,4 13130 
CCSD(T)/CBS 1,8599 596,2 1,9151 544,4 1870 1,9767 511,0 12981 
BP-VWN/VTZ [ 14 ] 1,867 584 1,906 — 4839 1,973 — 15244 

= � � � � � � � � �. P8���(� �'������/ ��!���� Re(Sc—F) — Å; 
1 � Te — ��–1. 
 
���. ���!<������ /�!/���/ ����������� ��)?/8����� ������/��� Re ��!��6!� � ����-��$�-
��!"��� �����/��� a� 3�1: ��!����� Re, 6��'����/ � ����������� [ 3 ], �� ���!��6���/ � ��'6!"��-
��� ��>��� �������. v������, ��� ���!���� ���8���'���/� ������ ��'!���� ��!���� Re(Sc—F) 
� ����-��$���!"��# �����/��/# a� 3�1 � a� 3�2 8�!)�� $��" ����" ��!� (���!� 0,0001 Å), ���8� 
��� ��!����� Re, �����8����� 8!/ &��# �����/��% � [ 3 ], ��!���<��/ 8�6� �� 8�6�� �� 0,0097 Å. 

=��8���'������� ����8�� CCSD(T)/CBS ������� ��!�$���% 
1 � 
3 ��!��6!� ScF2 ���!�-
�6<��/ � ��'6!"������ ���!�8�����% [ 8, 9 ] ��!��6!� ScF2 ����8�� ��7��������% ����������-
��� (�
�) � ����������� ��#���� ��������% �'�!/(�� (��) (��. ��$!. 3). ��������� ������-
�����# � ���$!�)���� CCSD(T)/CBS ���%��� ��!��6!� ScF2 � ��'6!"������ DFT [ 14 ] 
(��. ��$!. 2 � 3) ����'�����, ��� ����8 DFT � ����" $�!">�% �>�$��% ���8���'����� ��!����6 
&�������������� $��"��� h � &������ &!��������# ��'$6)8���% Te: �$��!<���/ �>�$�� ������-
!/�� 1300—3000 ��–1, ��������!"��/ 8�������� 60 %. 

���%���� ��!��6!� ScF3, �����!����� ����8�� CCSD(T), � �/86 TZ-DK � QZ-DK � 5Z-
DK � … � CBS �'���/<��/ �!�86<+�� �$��'��: Re(Sc—F) = 1,8475, 1,8447, 1,8435, 1,8423 Å; 

1 = 624,1, 626,4, 627,2, 628,0 ��–1; ���

o
0H  = 443,4, 445,8, 446,6, 447,2 ���!/��!" ��������������.  

 
	 � $ ! � ( �  3  

�	�����	��� � �	��!�	�� �������	 ������� ScF2 � �������� $���
����� ��������� X� 2A1 (C2v) 

����8 Re �e 
1 A1 
2 A2 
3 A3 h* 

CCSD(T)/CBS 1,8266 124,2 669,5 110 134,8   9 720,6 201 1652 
BP-VWN/VTZ [ 14 ] 1,823 112,4 674 — 159 — 700 — 2984 
B3LYP/VDZ [ 9 ] 1,842 121,7 649,7 138 147,5 14 706,3 209 — 
BPW91/VDZ [ 9 ] 1,839 117,0 651,8 128 149,9   8 693,3 181 — 
�
C, ��(Ne) [ 8 ] — — — — — — 699,7 — — 
�
C, ��(Ar) [ 9 ] — — 669,9 — — — 697,5 — — 

 
 

 

* h = &min(DKh) – &min(C2v). 

= � � � � � � � � �. P8���(� �'������/ ��!���� Re — Å, �e(F—Sc—F) — ���8., 
i � h — ��–1, Ai — 
��/��!". 
 



A.`. ��������
, �.�. �����A  38 

	 � $ ! � ( �  4  

'	����� ����	��� 
i, ��–1, � �( ������������ Ai, ��/��!", ������� ScF3 

              ����8  
1 
2 A2 
3 A3 
4 A4 

CCSD(T)/CBS  628 102 131 724 633      166 35 
�
�, �� [ 10 ] Ne — 123,3, 113,8 — 709,2 — 168,5 — 
 Ar — 119,1 — 692,0 — 167,0, 161,0 — 
 Kr — 118,6 — — — 157,5 — 

 
=��8���'����/ ����8�� CCSD(T)/CBS ��!����� ������������ ������/��/ Re(Sc—F) = 1,842 Å 
�� 0,014 Å $�!">� ��!����� Re = 1,828 Å, ��!6�����% � ���8�86+�� ������������� ���!�8���-
��� ��!��6!� ScF3 [ 15 ]. 	���� ��!���� ��'���� ��8��������� ����!"'������# � ��$��� [ 15 ] 
$�'����# ��$���� 76��(�% (��. ���)� [ 37 ]). �(������/ ����� [ 15 ] 8!/ ��'� ScF3, ��#�8/+���-
�/ ��� T = 1750 K, �������� Rg – Re = 0,0180 Å �����8�� � ���$!�)���� CCSD(T)/CBS � ��!�-
���� &77��������� ��)?/8������ ������/��/ Sc—F � ��!��6!� ���7����8� ����8�/ 
Rg(1750 K) = 1,860 Å, �����>�<+�% �� 0,013 Å ��'6!"��� &!����������7�������� &����������� 
[ 11 ]: Rg(1750 K) = 1,847 � 0,002 Å. 	���� ������!�������� ����� [ 11 ] � ������������� �����-
��������� ���8���'���/ 8��� ��������� ���8��!����", ��� �����>����" �'������/ ��������� 
Rg(Sc—F) � ��$��� [ 11 ] $�!� '������ ��>� ��!����� 0,002 Å, 6��'����% �������� &��% ��$���. 

������������ ������� ��!�$���% 
1, 
3 � 
4 ��!��6!� ScF3 (��$!. 4) � (�!�� ���!�#� ��-
�!��6<��/ � 8������ �
 ������������� ��!��6! ScF3 � ����8�# �������# �����(�# [ 10 ]. A�-
!����� ������� ���!������ ��!�$���/ 
2 ��!��6!� ScF3, ����+����% � �����(6, '������ ��>� 
��!����� 
2, ���8���'������% ������% 8!/ ���$�8��% ��!��6!�, ��� ���8���!"���6��  
� ����>���� �)��������� ���!������ �'��$� ��!��6!� ScF3 � ��'6!"���� �� �'����8�%����/  
� �����(�%.  

v������/ &!������������ 8���!"���� ������� � ��!��6! ScF � ScF2 � �������� &!������-
��� �����/��� $�!� �����!��� ��� ����������% ���������, ��!6�����% � ���$!�)���� 
CCSD(T)/CBS. �!/ ��!��6!� ScF ����8� 6���8������� 76��(����!� ��/'����# ��� ACPF  
� CCSD � $�'���� 5Z-DK 8�<� � = 1,695 � 1,830 � ��������������, � 8!/ ScF2 � = 1,880 � 
[ACPF/5Z-DK]. ��'6!"���� �������� �(ScF) ���!��6<��/ � &�����������!"��% ��!�����% 8�-
��!"���� ������� &��% ��!��6!�: �(ScF) = 1,72 � 0,02 � [ 6 ]. 

M������ �����'�(�� ��!��6! �E ��(ScFk � Sc + kF) $�!� �����!��� �� 6�������<: 
 �E �� = E(Sck+) + k E(F–) – E(ScFk) – �IPn(Sc) + k EA(F). (1) 
A &��� 6�������� E — ��!��/ &�����/ ��!��6!� ScFk � ����� F– � Sck+, �����������/ ab initio; 
EA(F) — ���8���� � &!������6 ����� 7����; �IPn(Sc) — �6��� (�� ��8���6 n �� 1 8� k) n-# ��-
���(��!�� ����'�(�� Sc(n–1)+ � Scn+ ����� ����8�/. ����!"'����� ������������ &���������- 
 

	 � $ ! � ( �  5  

)�
��� 
	"
��	 ���"� Sc—F, $�
��� � $��	����� 	����"	*�� (���!/��!")  
������ ���
���� ��	���� ScFk  

	����/ ���� [7] 
ScFk 

�E�� D��(Sc—F) D(Fk–1Sc—F) ���
o
0H  ���

o
298H  ���

o
298H  

ScF 142,0 142,0 142,0 140,9 139,9 143,2 � 3,2 
ScF2 293,0 146,5 151,0 290,8 289,0 292,0 � 5,2 
ScF3 451,0 150,3 158,0 447,3 444,8 447,7 � 3,7 
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��!"��� '������/ �����(��!�� ����'�(�� ����� ����8�/ [ 38 ]: IP1(Sc) = �E[2D3/2(3d4s2)Sc0 � 
� 3D1(3p63d4s)Sc+] = 52922,0 ��–1, IP2(Sc) = �E[3D1(3p63d4s)Sc+ � 2D3/2(3p63d)Sc2+] = 
= 103237,1 ��–1, IP3(Sc) = �E[2D3/2(3p63d)Sc2+ � 1S0Sc3+] = 199677,4 ��–1 � ���8���� � &!������6 
����� 7���� [ 39 ]: EA(F) = 27432,4 ��–1. M������ ����� F– � Sc3+ $�!� ���������� 8!/ �# ��-
�����# �����/��% 1S0, � ����� Sc+ � Sc2+ — 8!/ ��'$6)8����# �����/��% 1S0(3p64s2)  
� 2S1/2(3p64s) ��������������. =�&���6 ��� �����!���� &������ �����'�(�� ��!��6! ScF � ScF2 
�� 6�������< (1) � �6��� �IPn(Sc) $�!� 8�$��!��� ��!����� &������ ��'$6)8���/ ���� Sc+ 
�!� Sc2+ �' ��������� � ������������� ��'$6)8����� �����/���: �E(Sc+, 1S0 � 3D1) = 
= 11736,4 ��–1 � �E(Sc2+, 2S1/2 � 2D3/2) = 25539,3 ��–1 [ 38 ]. 

M���!"��� �����'�(�� ���
o
298H  ��!��6! ScFk $�!� �����!��� �� 6�������< 

���
o
298H (ScFk) = �E �� – ZPE(ScFk) + �( o

298H  – o
0H ). 

v8��" ZPE — �6!���/ &�����/ ��!�$���% ��!��6!�, ������!/<+�/, ���!���� ��>�� ��������, 
1,08, 2,18 � 3,66 ���!/��!" 8!/ ScF, ScF2 � ScF3 ��������������, � �( o

298H  – o
0H ) = k( o

298H  – 
– o

0H )[F] + ( o
298H  – o

0H )[Sc] – ( o
298H  – o

0H )[ScFk]. A�!����� ��������6���# ��!�8�� o
298H  – o

0H  
� &���!"��< ��!��6! ScFk $�!� ���������� ���� � ���$!�)���� )�����% ������� — �������-
�����% ��(�!!/��� �� ��!��6!/���� ����������, ��%8����� ����8��� CCSDT/CBS 8!/ ScF  
� CCSD(T)/CBS 8!/ ScF2 � ScF3: o

298H  – o
0H  = 2,14, 2,93 � 3,82 ���!/��!" 8!/ ScF, ScF2 � ScF3 

��������������. ���������� o
298H  – o

0H  8!/ �8��������# ��'�� F � Sc ����� 1,56  
� 1,67 ���!/��!" [ 40 ] ��������������. A����!����� &���!"��� �����'�(�� ��!��6! ScFk 
(��$!. 5) ���!��6<��/ � ����������6<+��� &�����������!"���� '������/�� [ 7 ] � ���8�!�# 
�����>����� &�����������. ��������� �������", ��� ������������ ��!����� ���

o
298H  �������-

������� (�� 3 ���!/��!") ���">� ������# [ 7 ]. A������ $��6<+�� ���8����!���/� �$ ����-
$������� 8!��� � &������ #��������% ��/'�, � ������ 8!��� ��/'� Sc—F � ������������� �/-
86 ��!��6! ScFk (k = 1, 2, 3) &�����/ ��'���� ��/'� D(Fk–1Sc—F) = �E(ScFk � ScFk–1 + F) ��'���-
���� (��. ���6���).  

�(���( 

����8�� CCSD(T) � &�������!/(��% � ���8�!6 ��!���� ��$��� $�'����# 76��(�% ��%8�-
�� ���6��6����, ������������������ � �����#��������� #������������� ��!��6! 7����8�� 
����8�/ ScFk (k = 1, 2, 3). =6��� ��������/ ��'6!"����� �����!���% ���%��� ��!��6!� ScF ��-
��8��� CCSD(T) � CCSDT ����'��� ������/ �������" ���$!�)������ 6���� ���#������# ��'-
$6)8���% �� ������ ��'�6+���%, �����8����� � �����# ����8� CCSD(T).  

 
������ $!���8��/� �����%���% 7��8 76�8������!"��# ���!�8�����% '� ��88��)�6 &��% 

��$��� (������� z 06-03-32825 � z 09-03-01032). 
 
 
 

 

v���������" &������ ��'���� ��/'�
D(Fk–1Sc—F), ���8��% &������ ��/-
'� D�� = �E��(ScFk)/k � 8!��� ��/'� 
Sc—F � ��!��6!�# ScFk �� ���!�
                     !����8�� k 
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