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(1，2-μ2-L1)(1，2-μ2-L2)十羰基合三锇振动光谱的理论计算[L1，L2=H，Cl，Br，I]  
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摘要  用密度泛函理论和从头计算(ab initio)方法，在B3LYP/CEP-4G，B3LYP/LanL2DZ和RHF/CEP-4G，

RHF/LanL2DZ水平上，全优化计算了(1，2-μ2-H)(1，2-μ2-L)Os3(CO)10(L：Cl，Br，I)的分子几何构型和

电子结构;在RHF/CEP-4G水平上，全优化计算了(1，2-μ2-L)2Os3(CO)10(L：H，Cl，Br，I)的分子几何构型

和电子结构。计算结果表明，在这些体系中，电子由Os(CO)3向Os(CO)4转移。用RHF/CEP-4G对这七个簇合

物进行了简正振动频率分析，在计算得到振动频率及吸收强度的基础上，模拟了稳定平衡结构的红外光谱图，并
对计算结果进行了比较和讨论。  
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