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精密从头算与ABEEM/MM模型对水团簇(H2O)11 9种低能结构的计算 
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摘要： 

用精密从头算方法研究了(H2O)11的9种低能异构体的性质, 包括优化的几何结构、结合能、偶极矩和氢键个数等, 
并且得出了515-a是(H2O)11的全局最低能结构. 同时, 也用ABEEM/MM(atom bond electronegativity 
equalization method/molecular mechanics) 模型研究了这些性质, 与从头算的结果进行了比较, 得到了相符合的

结果. 这显示了ABEEM/MM模型在描述中等大小的水分子团簇结构上是成功的. 
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