
2007.  48,  1  – . 11 – 21

 544.18+544.182.24

 STO-3G  6-31G* 

 LiF 

 2007   . . *, . .

- . . .

 6  2006 .                                                                    — 5  2006 .

 ( ) STO-3G  6-31G*

: LiF, BeO, BN 2.

 ( , -

) -

—  (UHF) : -

. ,

.

-

. -

, ,

. -

 ( ) STO-3G  6-31G*  1100  80 /

, -

.  STO-3G -

,

 6-31G* .

: , , , -

, LiF.

-

. -

. -

,  (

d )

 ( ),

.  ( ) ,

-

 [ 1 ]. 

,  — .

 [ 2 — 11 ] - -

,

,

                                                     

* E-mail: aermakov.oinh@nirhtu.ru



 STO-3G  6-31G* 13

. -

, , -

.

,

, , .

. ,

. , -

,

.

[ 5 — 9 ]. ,

,

.

, -

.

 ( )

STO-3G [ 13 ] -  6-31G* [14 — 17 ] . -

.

.

-

 [ 18 ]. 

 [ 11, 12, 19 ]. 

 [11, 19 ]. -

 [ 12 ].

-

. -

. - , , -

, . ,

,

, , -

, . . -

,

 — ,  — -

,  — 

. - -

. - , -

, . . -

.

 LiF. ,

. 1.

, -

.

. -

 LiF .

 (v)  (Q) -

. , -

. -

 LiF , -



. . , . .14

 1

Li F LiF, —

2 CCSD(T) 6-31G* [ 14 — 17 ]

6-311G* [ 20 ]

6-31G*
6-31G*(Li)/

6-31+G*(F)
6-31+G* 6-311G*

6-311G*(Li)/

6-311+G*(F)
6-311+G*

.

[ 21, 22 ]

Ei(Li), (1) 2 5,33 5,33 5,33 5,34 5,34 5,34 5,39

CCSD(T) 5,33 5,33 5,33 5,34 5,34 5,34

Ee(Li), (2) 2 –0,190 –0,190 0,248 0,154 0,154 0,285 0,618

CCSD(T) 0,230 0,230 0,559 0,528 0,528 0,611

Ei(F), 2 16,81 17,08 17,08 16,91 16,99 16,99 17,42

CCSD(T) 16,75 17,03 17,03 16,83 16,93 16,93

Ee(F), MP2 1,070 3,402 3,402 1,608 3,241 3,241 3,401

CCSD(T) 0,864 3,082 3,082 1,387 2,948 2,948

Re,
(3) MP2 157,02 161,07 160,99 157,04 159,96 159,96 156,39

CCSD(T) 156,96 160,49 160,45 156,94 159,61 159,61

, –1(4) MP2 1000,5 862,0 863,1 959,2 878,2 878,2 910,2

CCSD(T) 1001,8 871,1 874,1 960,3 885,0 884,8

, D(5) MP2 6,24 6,82 6,81 6,33 6,77 6,76 6,33

CCSD(T) 6,23 6,80 6,79 6,33 6,75 6,75

Q(Li), . .(6) MP2 0,662 0,75 0,75 0,70 0,71 0,70 0,83(7)

CCSD(T) 0,662 0,75 0,75 0,70 0,71 0,70

De, / (8) MP2 545,3 563,9 564,1 543,9 560,3 560,6 579,5(9)

CCSD(T) 521,4 530,6 537,3 521,2 535,2 535,6
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. 1.

  STO-3G  6-31G. : a) (6-31G) =

                             = 1,105 (STO-3G), R2 = 1,0; ) (6-31G) = 0,921 (STO-3G), R2 = 0,979

-

, , . 2, .

d d ,

-

.

-

 ( . 3).

, -

 LiF  ( d)

.

-  6-31G* -

, :  4  BN  80 /

 LiF ( . 4). -

, , , , , -

. , -

. 2. -

 (2s

2 )  ( — )  (  — ,

 — d,  — , * — d) -
 STO-3G  6-31G*.

: (6-31G*) = 0,94 (STO-3G);  R2 = 0,984

 3

-

(
UHF
totE , / )

STO-3G

LiF, , BN C2

UHF

tot
E d, %*

d d

LiF –20 –793 –708 –1173 1,77

–11 –444 –351 –632 1,14

BN –69 –280 –222 –360 0,74

2 –53 –178 –155 –223 0,48

* d — -

 ( d)

.
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 LiF  278  27,1 /  [ 22 ]. -

, , -

 20—60 /  [ 32 ],  LiF, -

 UMP2/6-31G*,  298,7 / .

.

- . -

, d.  LiF 

 87 %, 2 — 56 %. -

.

-

 ( . 3). -

-

 ( . 4). -

C2, BN . -

.

LiF , , -

. 4.

, , -

 STO-3G  6-31G* . 5. ,

-

 (  2—10 ).  6-31G*, -

,

. 2, -

 (  0,13  0,01 %). 

d  STO-

3G — 2,15 %,  6-31G* — 2,45 %.

.  6-31G* .

 LiF 2  BN.

d

STO-3G — 20,2 %,  6-31G* — 19,0 %.

. ,  LiF 

 10 .  6-31G*

, .
 4

( Etot), -
UHF
totE

( E MP2) 6-31G*

LiF, BeO, BN 2, /

Etot

UHF

tot
E d 102, EMP2

d d d d % d d

LiF –64,3 –72,6 –71,1 –79,3 –29,1 –32,1 –30,4 –33,4 1,19 –35,3 –40,4 –40,7 –45,9

BeO –9,4 9,8 –8,3 8,0 –12,0 –17,6 –12,1 –18,7 0,80 2,5 27,4 3,8 26,7

BN –6,9 –5,9 –4,2 –6,4 –9,8 –13,9 –10,2 –15,8 0,76 2,9 8,0 6,0 9,4

2 –5,2 –6,5 –4,9 –5,1 –5,4 –7,0 –5,5 –9,6 0,48 0,3 0,4 0,6 4,4
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. 3.

-

 (  — LiF,  — BeO,  — BN,  — 2)

. 4.

-

 (  — LiF,  —

                             BeO,  — BN,  — 2)

 5

(%)

STO-3G 6-31G*

, %

d d

STO-3G

LiF 10,0 10,5 6,07 4,07 1,43

4,66 3,85 1,54 1,97 0,01

BN 5,78 4,19 3,06 3,98 2,69

2 0,79 2,43 4,52 2,44 4,50

LiF 43,3 48,6 34,1 28,1 16,6

30,4 25,8 25,1 20,3 23,2

BN 47,5 36,9 40,0 39,1 38,6

2 19,3 3,61 3,55 32,2 1,76

LiF 50,8 49,5 23,7 20,2 4,60

28,7 30,5 6,57 3,00 3,47

BN 74,4 96,0 81,5 81,4 69,4

6-31G*

LiF 0,57 1,32 1,63 1,46 1,56

2,68 3,04 3,10 3,04 3,12

BN 4,57 4,77 4,97 4,77 5,00

2 0,13 0,22 0,01 0,21 0,07

LiF 12,9 10,9 12,4 11,7 12,2

16,9 17,9 17,8 18,1 18,3

BN 35,6 36,6 37,4 36,8 37,1

2 4,64 4,26 4,66 4,25 4,52

LiF 2,49 1,78 2,52 2,67 2,87

15,1 17,6 18,2 17,9 18,1

BN 60,3 62,0 62,1 61,8 63,3

 (MP2/UHF) LiF 4,49 6,03 7,25 7,09 8,54

3,91 5,11 0,92 3,82 3,73

BN 25,3 26,3 26,9 27,0 26,8

2 0,68 0,51 0,35 0,51 0,12
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