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摘要： 

利用Gaussian 92量子化学从头算程序，选择UMP2／6－311G*方法，对N2＋He，N2＋He2和N2＋He3等离子簇

合物进行了几何优化，并通过频率分析确认了体系的稳定构型．在此基础上，采用UQCISD／6－311G**／／

UMP2／6－311G*方法，得到了各体系的离解能，用UHF／6－311G*方法，计算了N2＋离子在n个氦原子（n＝
1，2，3）氛围中的转动势垒．由三个体系的转动势垒得知，N2＋离子可以在n氦原子（n＝1，2，3）中自由转

动．利用UCIS／6-311G*方法计算了N2＋He的B←X跃迁的电子激发能．这些计算可以阐明Maier等的实验结果． 
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