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CASSCF方法对H2O＋激发态势能面的研究 

王珺;郭迎春;杨晓华;吴升海;刘煜炎;陈扬骎 

华东师范大学物理系，光谱学和波谱学教育部重点实验室,上海 200062 

摘要： 

采用Gaussian 98程序中的CASSCF（完全活性空间自洽场）计算了H2O＋激发态的势能面，并对计算结果进行拟

合，得到了势能曲面的解析表达式.作者对活性空间和基组的选取做了分析，并将得到的势能面与广泛使用的MRD-
CI结果进行了比较，结果基本一致. 
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