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  本刊中 包含“电子激发态”的 相
关文章 
本文作者相关文章 

· 李步通, 魏子章, 潘清江, 张红星, 孙
家锺  

HO2自由基电子激发态的理论研究  

李步通1, 魏子章1, 潘清江2, 张红星1, 孙家锺1

1. 吉林大学理论化学研究所, 理论化学计算国家重点实验室, 长春 130023;  
2. 黑龙江大学化学化工与材料学院, 哈尔滨150080 
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摘要  采用CASPT2/CASSCF方法对HO2自由基进行统计算, 优化了三个电子态的稳定点几何构型, 得到详细的

频率数据. 利用垂直激发计算确定了3个里德堡态、11个价电子态的电子结构以及在三种理论水平上(CASSCF, 

SS-CASPT2和MS-CASPT2)的能量信息. 计算中使用了ANO-L和ANO-L+基组, 验证了已知实验数据的同时, 通
过与其它理论计算结果的对比, 揭示了应用弥散轨道系数对于该体系激发态研究的重要性.  
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