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COCl2…NH3和COCl2…H2S体系的理论研究  
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摘要  在MP2水平上, 用aug-cc-pVTZ基组对COCl2…NH3和COCl2…H2S体系进行几何优化和频率计算, 同时

使用Counterpoise技术进行BSSE校正, 分别得到4个COCl2…NH3和2个COCl2…H2S无虚频的稳定结构: N

(S)…C连接的构型(Ⅰ, Ⅱ, Ⅴ)和N(S)…Cl—C直线型连接的构型(Ⅲ, Ⅳ, Ⅵ). 第一类构型比第二类构型相互作用

能更大、更稳定. 在得到的6个稳定络合物中, 络合物Ⅰ是最稳定的.  
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