
 
 
原子核物理评论    2008 25 (3): 311-315    ISSN: 1007-4627  CN: 62-1131/O4   

 

交叉学科 扩展功能 

本文信息

 Supporting info
 PDF(1017KB)
 [HTML全文](0KB)

 参考文献[PDF]

 参考文献

服务与反馈

 把本文推荐给朋友   

 加入我的书架 

 加入引用管理器

 引用本文

 Email Alert 

相关信息

  本刊中 包含“Cu6团簇； 结合

能； 结构； Gaussian03”的 相关
文章 
本文作者相关文章 

· 贾艳辉  
· 汪珊珊  
· 李公平  

密度泛函理论对Cu6团簇异构的研究  

贾艳辉， 汪珊珊， 李公平# 

（兰州大学核科学与技术学院， 甘肃 兰州 730000） 

收稿日期   修回日期   网络版发布日期     接受日期    

摘要  

使用可视化图形用户界面程序GaussView给出了Cu6团簇所有可能存在的结构， 用量化计算软件Gaussian03

的B3LYP杂化密度泛函和SDD基组对所给结构进行优化， 最终得到了8种Cu6团簇的异构体。 对所得异构体的

结合能和结构进行了分析， 发现结合能和实验值以及理论值符合得很好， 在结构方面其最稳定的是平面三角形

结构。 在8种异构中有正五边形等3种结构是首次模拟得到的， 所得结果为以后的理论和实验工作提供了参考。  

The possible structure of Cu6 cluster has been given with the GaussView that is a graphical 

user interface software. The structure optimization was performed on the B3LYP functional 
and SDD basic set of the quantum computational software of Gaussian03. And eight isomers 
of Cu6 cluster were calculated. The binding energy and the structure of eight isomers have 

been investigated in detail. The result showed that the value of the binding energy was in 
reasonable agreement with available experimental data， as well as with other theoretical 
results， and the most stable structure was the triangle of plane. Three new isomers of the 
Cu6 cluster have been got in our work， which would be the valuable data for the further 
theoretical and experimental study.
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