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CO2二聚体分子弱结合作用的DFT计算 

薛卫东;张广丰;朱正和;汪小琳;罗德礼;邹乐西;孙颖 

四川大学原子与分子物理研究所,成都 610065；中国工程物理研究院,绵阳 621900;四川师范大学,成都 

610066

摘要： 

用密度泛函理论(DFT)的Becke 3LYP方法,在不同基集合（6 31G和6 311G系列）下对平行结构（C 2h）和T形
结构(C2v)的CO2二聚体进行ab initio计算.通过计算,得到了CO2二聚体C2h和C2v两种构型的结构参数和离解能,
并给出了CO2二聚体相对稳定构型C2h的12个正则振动分析图.结果表明,CO2二聚体的离解能为2 kJ•mol－1,CO2
分子之间振动频率很小,从而说明CO2二聚体是弱结合分子. 
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