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�Ã|Ì°q��
½Á�f°·Y�Á� Êf�Á{ ½ÂeÁ�a�½ÂË� Ê¼Ì�� �Y� Ê³�ËÁ� Á{� Êf�Á{��Ä¯� |Àf�Å� É�Z³� �Z§� �{� ZÅ

½Á�f°·Y�½ÂË�Ä]�Êf�Á{�½ÂeÁ�a�Á�Ê¨À»�ÉZÅ�½ÂË�Ä]�Êf�Á{��Ê»��^e�»�É�Z³��Z§��{�d^j»�ÉZÅ�Â�¿|��

½ÂeÁ�a�Ä�]Y�� Êf�Á{�½Á�f°·Y� Á� {�Y{� µÂ°·Â»� ®Ë� ÊeY}� É�Z]� c�|«� Ä]� Ê°Ë{�¿� É���{� Êf�Á{

�À¯YÁ�Ä]�½Á�f°·Y�µZ¬f¿Y�ÉZÅ�d�Y�ºÆ»�Ê¼Ì�Á�f°·Y��{�Ã�ËÁ� �Ê]�ne��Ë{Z¬»�¾ÌÌ e�Ä¯�ÊËZn¿M��Y�

� Z]�dÌ¼¯�ª¸�»dË{Á|v»�ZÅËÊ�d�Y� ÃY�¼Å,��Á��Ä]�ÉY�]�É��¿�ÉZÅ�dÌ¼¯�¾ËY�½{�ÁM�d�{��ZÅ

]Ä�Ê»��Z¯�Á�¿|� �½ÂeÁ�a��Ë{Z¬»�ªÌ¬ve�¾ËY��{�½Á�f°·Y�Á�Êf�Á{�Êf�Á{��ª¸�»�¶°Ì�Á�fÅ�cZ^Ì¯�e

½�Á�fÌ¿�Ê¸¯� µÂ»�§� Z]� �Y{�C6-nNnH6-n�d�Y� Ã|�� Ä^�Zv»� �½Á�f°·Y� ªÌ¬ve� ¾ËY� �{��Á� Êf�Á{

½ÂeÁ�a�Ê���]�{�Â»�cZ^Ì¯�e�Êf�Á{��Z�Y��Y�{�Y|¿Zf�Y�cZ^�Zv»��Y�ab initio���Á��Z]��ÃÁ�³�ÉZÅ

G3��¶»Z�G3�,G3(MP2)�,G3//B3LYP�,G3(MP2)//B3LYP�|��Ä^�Zv»d�Y�Ã��É{�YÂ»��{�

�Ã|��Ä^�Zv»��Ë{Z¬»�,d�Y�Ã|����Y�³�Ê]�ne��Ë{Z¬»�Ä¯Z]��Á���ª§YÂe��{��Ì]�Á�º¯�©Â§�ÉZÅ

lËZf¿� Z]� Ê]Ây�� Á�d�Y� Ê]�ne�Á��ª¸�»�ÉZ�y���Âf»�ZÅ�ª¸�»�ÉZ�y���Âf»� Ã{Á|v»� �{�

� Ê�ËZ»�M� Ä�Â¼n»G2/97�Ê»� �Y�«�{�Ì³� ��ÉY�]� Ê]�ne� �Ë{Z¬»� Ä¯� ÊeZ^Ì¯�e� �Y� Äf�{� ½M� ÉY�]

dÌ¼¯�,d�Y� |Ë{�e� {�Â»�Ê]�ne� �Ë{Z¬»�dv��Ä°ÀËY� ZË�d�Y� Ã|Ë{�´¿���Y�³�Ê���]� {�Â»�ÉZÅ�

»�Ã|����Y�³�Ã{Á|v»��{�É��¿��Ë{Z¬»Á�Ã|Ë{�³�Ä^�Zv�d�Y�Ã|����Y�³��½�Á�fÌ¿��ËY�§Y�Z]��ZÅ

½ÂeÁ�a��Á�{�Y{�Ê�ÅZ¯�|¿Á��Êf�Á{½Á�f°·Y{�Y{�Ê�ËY�§Y�|¿Á��Êf�Á{���Á��eÓZ]�ÄËZa�Ä�Â¼n»�cY�ÌiZe

�Á�� �{� �eÓZ]�t���tÌv�e��ÉZÅG3(MP2)�� ÁG3(MP2)//B3LYP�Á� |��Ê���]�lËZf¿��½Z�¿

Ê»�Ä]��{�cY�ÌiZe�¾ËY�Ä¯�|Å{�{�½Á�f°·Y��Ë{Z¬»�½{�ÁM�d��½ÂeÁ�a�Á�Êf�Á{���Ë{Z¬»�Ä]�®Ë{�¿�Êf�Á{

d�Y�ºÆ»�Ê]�ne��ÌmÂe��{Ä�½ÂeÁ�a��ÅZ¯�|¿Á��µÂ°·Â»��Y�Ê� ]��{�Ê¿�Á�|ÌÅ�|¿ÂÌa�Êf�Á{���{�ZÅ

|��Äf§�³���¿d�Y�Ã���
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\·Z�»�d��Æ§��
��½YÂÀ����������������������������������������������������������������������������������������������������v¨�Ä��

¶�§�µÁY����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������Ä»|¬»����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

�������Á��G2���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

��������Ä�Â¼n»�Ê�ËZ»�M�G2/97������������������������������������������������������������������������������������������������������

��������Ê]ZË��Y��Á��G2�Z]�Ä�Â¼n»�Ê�ËZ»�M�G2/97�����������������������������������������������������������������

��������Ä �Âe��Á��G2�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

�������Á�� G3���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

��������¶uY�»��Á��G3����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

��������]ZË��YÊ��Á��G3�Z]�Ä�Â¼n»��ËZ»�MÊ�G2/97���������������������������������������������������������������

��������Ê]ZË��Y�v�eÌcZv�|Ë|m��Á��G3�����������������������������������������������������������������������������������

��������lËZf¿�ÉY�]�{�YÂ»��Zy���������������������������������������������������������������������������������������������������������

�������Á��G3(MP2)�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

��������Ê]ZË��Y��Á��G3(MP2)�Z]�Ä�Â¼n»�Ê�ËZ»�M�G2/97��������������������������������������������������

��������Ä�ËZ¬»��Á�� G3(MP2)Z]��Á��ÉZÅ�Gn�����������������������������������������������������������������������

��������lËZf¿�ÉY�]�Ä¿Â³ÉZÅ�Ã�ËÁ����������������������������������������������������������������������������������������������������

����������Êb·Zf¿MÉZÅ�¶Ì°�e�����������������������������������������������������������������������������������������������������

����������É��¿YÉZÅ�,�¿ÂË�½Á�f°·YÊf�Á{ZÅ�Á�½ÂeÁ�aÊf�Á{ZÅ��������������������������������������

�������Á��ÉZÅ�G3//B3LYP�Á�G3(MP2)//B3LYP��������������������������������������������������������������������������������

��������Ê]ZË��Y��Á��G3//B3LYP�Z]�Ä�Â¼n»�Ê�ËZ»�M�G2/97��������������������������������������������



�[ 

 

���������Á��G3(MP2)//B3LYP�������������������������������������������������������������������������������������������������

��������É��¿YÉZÅ�Ä�¬¿��¨��������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶�§�¹Á{��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������Ä»|¬»��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������¦Ë� e�½ÂeÁ�a�Êf�Á{�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

���������Á�ZÅÉ�Ã�Y|¿Y³Ì�É�½ÂeÁ�af�Á{Ê�Á�c�|«��Z]É��������������������������������������������������������

����������Ã�Y|¿Y�É�Ì³�ÉZÅ�Ê·{Z e������������������������������������������������������������������������������������������������

������¬»Ì�Z�ª¸�»�ÉY�]�c�|«��Z]É�Á�½ÂeÁ�af�Á{Ê�¯�eÌcZ^��{��Z§��Z³É������������������������������������������

������ÄrzË�Ze�ÊeZ^�Zv»�½ÂeÁ�a�f�Á{Ê�¯�eÌcZ^�¶Ì�¯Á�fÅ�½�Á�fÌ¿��Y{������������������������������������������������

������Ä^�Zv»�½ÂeÁ�af�Á{Ê�¯�eÌcZ^�¶Ì�¯Á�fÅ�½�Á�fÌ¿��Y{���������������������������������������������������������������������

������½ÂeÁ�a�f�Á{Ê�¿YÂ³Ì¾�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������hv]�Á�f¿ÌÄn³Ì�É����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶�§�¹Â���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������Ä»|¬»���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

������¦Ë� e�½Á�f°·Y�Êf�Á{���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

�������Á��ÉZÅ�Ã�Y|¿Y�É�Ì³�½Á�f°·YÊf�Á{������������������������������������������������������������������������������������������������������

������ÄrzË�Ze�É�ÊeZ^�Zv»�½Á�f°·YÊf�Á{������������������������������������������������������������������������������������������������������

������ÄrzË�Ze�É�ÊeZ^�Zv»�½Á�f°·YÊf�Á{�cZ^Ì¯�e�¶°Ì�Á�fÅ�½�Á�fÌ¿��Y{������������������������������������������

������Ä^�Zv»�½Á�f°·Y�Êf�Á{�cZ^Ì¯�e��Á�fÅÌ¶°�¿Ì½�Á�f�Y{��������������������������������������������������������������������

������hv]�Á�f¿ÌÄn�³Ì�É���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

d�ÂÌa������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

�mY�»�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������
��
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µÁ|m�d��Æ§�ZÅ��
��

�������½YÂÀ����������������������������������������������������������������������������������������������������Äv¨� 

µÁ|m��������Ä�ËZ¬»�Ä�Â¼n»ÉZÅ�ÄËZa��Ã{Z¨f�Y�Ã|���{�¶uY�»�¦¸fz»��Á��ÉZÅ�G3�Á�

G2���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������Ä�ËZ¬»���Âf»�ÉZ�y�ª¸�»�Á�ÉZ�y�¾Ì´¿ZÌ»�ÉY�]��Á��ÉZÅ�G2�Á�G3�

\�u�]�kcal/mol�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m���������iY�cY�ÌÌ¤e�¦¸fz»��]�ÉÁ���Á��G2�\�u�]�kcal/mol���������������������������������������������������

µÁ|m�������Ä�ËZ¬»�½Z»��CPU�Á�ÉZ�§�®�Ë{�Ã{Z¨f�Y�Ã|���{�cZ^�Zv»�É��¿Y�®e�

Ä�¬¿�ÉY�ÉY�]�½�À]�Á�½Â°Ì¸Ì�|Ë�¸¯Y�fe���������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m�������½Z»��ÉZÅ�CPU�Ê^�¿�Ã{Z¨f�Y�Ã|���{�cZ^�Zv»�É��¿Y�®e�Ä�¬¿�ÉY�ÉY�]�

½�À]�Á�½Â°Ì¸Ì��|Ë�¸¯Y�fe���������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������Ä�ËZ¬»���Âf»�ÉZÅZ�y�ª¸�»��Á�ÉZÅ�G3(MP2)�Á�G2(MP2)�Á�G3�Á�

G2���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������¶uY�»��Á��ZÅÉ�G3�Á� G3(MP2)������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������Z¬»ËÄ����Âf»�Z�yÉ�ª¸�»��Á��ZÅÉ�G3�Á�G3//(B3LYP)������������������������������������������

µÁ|m��������Y|¬»�Z�yÉ�b·Zf¿MÊ�{�Y|¿Zf�Y�°�eÌ,¶���¿YÉ�Ë�¿Â�Á�½Á�f°·Yf�Á{Ê�Y�]É�

Ä¿Â³�ZÅ�Z]�¥ÔfyY�]Ì�f���Y�kcal/mol���]Ì¾��Á��ZÅÉ�G3�Á�

G3//B3LYP�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m���������Z¬»ËÄ��µÂ��Á�YÁ�ËZÉ�aÌ|¿ÂÉ�Ä^�Zv»�Ã|��Y�]É�Ä�|ÀÅ����Ä¿Â³�ÉY�Ä¯�

lËZf¿�G3�Á�G3//B3LYP��f�Ì]��Y�kcal/mol���¥ÔfyY�|¿�Y{� �¯�eÌcZ^�

k�|À»��{�µÁ|m�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m�������� �Z¬»ËÄ����¿YÉZÅÉ�Ä�¬¿��¨�����Ä¿Â³�ÉY�Ä¯�lËZf¿�G3�Á�G3//B3LYP�

�f�Ì]��Y�kcal/mol���¥ÔfyY�|¿�Y{����������������������������������������������������������������������������������������



�{ 

 

µÁ|m�������� ��Y|¬»�Z�yÉ�b·Zf¿MÊ�{�Y|¿Zf�Y� �°�eÌ,¶���¿YÉ�Ë�¿Â�Á�½Á�f°·Yf�Á{Ê�

Ä¿Â³�ZÅ�Z]�¥ÔfyY�]Ì�f���Y�kcal/mol��]Ì¾��Á�ZÅÉ�G3(MP2)�

ÁG3(MP2)//B3LYP���������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m������� �Ê´f�]YÁ�lËZf¿�Ä]�\Ë���Ã{Z¨f�Y�Ã|��ÉY�]�É��¿Y�ÉZÅ�Ä�¬¿��¨��

B3LYP/6-31G(d)�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m ������½ÂeÁ�a�f�Á{Ê�Ä^�Zv»�Ã|��Y�]É�aÌ�Ë|Ë¾�Á�{Ë�ZË¾ZÅ���Âe�µ{�\�u�]�

kcal/mol��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m����������¿YÉZÅÉ�Ä¿ÂeÁ�a�Ã|��Ä^�Zv»�Ã|��¯�eÌcZ^��Á�fÅÌ¶°�¿Ì½�Á�f�Y{���Âe�

Â»�\�u�]�kcal/mol�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������É��¿YÉZÅ�Ä¿ÂeÁ�a�Ã|��Y�]É�aÌ�Ë|Ë¾�{ÁË�ZË¾ZÅ���Âe�Âe�^»Y��������������������������������������������

µÁ|m����� �½ÂeÁ�af�Á{Ê�Y�]É� «Â»Ìd�ZÅÉ�cÁZ¨f»�aÌ�Ë|Ë¾���Âe�ÅÌ|¿�^¸�\�u�]�

kcal/mol������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m������ �½ÂeÁ�af�Á{Ê�Y�]É� «Â»ÌdZÅÉ�aÌ�Ë|Ë¾���Âe�¾ËZ´¿�Á�®Ì�f¿Y�§�

\�u�]�kcal/mol����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m������ �½ÂeÁ�af�Á{Ê�Ä^�Zv»�Ã|��¯�eÌcZ^��Á�fÅÌ¶°�¿Ì½�Á�f�Y{�Z]��Á�ZÅÉ�

ÃÁ�³�G3�\�u�]�kcal/mol�ÃY�¼Å�Z]�Ê� ]��Ë{Z¬»�Ê]�ne������������������������������������������������

µÁ|m��������v�e�iYÌcZv��]���¿YÉ�QCISD(T)��{��Á��G3(MP2)�\�u�]�kcal/mol�����������������

µÁ|m������� �v�e�iYÌcZv��]���¿YÉ�QCISD(T)��{��Á��G3MP2//B3LYP�\�u�]�

kcal/mol�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������c�|«��Z]É�Ä^�Zv»�Ã|��Z]��Á�ZÅÉ�ÃÁ�³�G3�\�u�]�kcal/mol����������������������������������

µÁ|m��������ÁY�ËÄÉ�aÌ|¿Â�ÅÌ½�Á�|� ¿Ì½�Á�f�Z]�Á{�ºeY���ÁZn»�Y�]É�� ]Ê�¯�eÌcZ^�

{�Â»����]Ê���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������



�Ã 

 

µÁ|m��������Y�ÁËÄ�¸yY{Ê�Ä¬¸u��{�¶°�ÉZÅ�Ä¿ÂeÁ�a�Á�jÀyÊ�Y�]É�� ]Ê�¯�eÌcZ^�{�Â»�

���]Ê��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m���������µÂ��aÌ|¿ÂZÅÉ��ÁZn»��{��¯�»��Z]É��{�¶°��jÀyÊ�Á�Ä¿ÂeÁ�a�\�u�]�Å��������������������

µÁ|m������� �{Z¬»Ë��½ÂeÁ�a�f�Á{Ê�Á�c�|«�É�Z]�Y�]É�¶°��¿Âf¯Ê�¿YÂ³Ì¾�\�u�]�

kcal/mol�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m������� �{Z¬»Ë��½ÂeÁ�a�f�Á{Ê�Á�c�|«�É�Z]�Y�]É�¶°��·Â¿YÊ�¿YÂ³Ì¾�\�u�]�

kcal/mol��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m������� ��Ë{Z¬»���Y�³�Ã|��½Á�f°·Y�Êf�Á{�®ÌeZ]ZË{M�Á É{Â¼��Y�]É�aÌ�Ë|Ë¾�Á�

aÌ�Ë¼Ì|Ë¾���Âe�ÔËÂ��Á��¿Y�Z°¼Å�\�u�]�eV�����������������������������������������������������������������

µÁ|m������ �½Á�f°·Y�Êf�Á{���Y�³�Ã|��¾¼aÂ¯�Y�]É�aÌ�Ë|Ë¾�Á�aÌ�Ë¼Ì|Ë¾���Âe�

ÔËÂ��Á��¿Y�Z°¼Å \�u�]�eV�����������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������Ë{Z¬»�½Á�f°·Y�Êf�Á{���Y�³�Ã|��¯�eÌcZ^��Á�fÅÌ¶°�¿Ì½�Á�f�Y{���Âe�

{�YÁ{Y�Á��¿Y�Z°¼Å�\�u�]�eV�����������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��������Ë{Z¬»�½Á�f°·Y�Êf�Á{���Y�³�Ã|��Y�]É�aÌ�Ë|Ë¾�{Ë�ZË¾ZÅ�Á��,�,���eÉ�

�MË¾���Âe�Ê�ZÀ]��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m�������½Á�f°·Yf�Á{Ê�Ä^�Zv»�Ã|��¯�eÌcZ^�{�Â»�Ä ·Z�»�Z]��Á�ZÅÉ�ÃÁ�³�G3�

\�u�]�eV�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m���������iY�v�eÌcZv��]���¿YÉ��QCISD(T�{��Á��G3(MP2)//B3LYP����������������������������������

µÁ|m���������iY�v�eÌcZv��]���¿YÉ�QCISD(T)��{��Á��G3(MP2)���������������������������������������������������

µÁ|m��������Ä�ËZ¬»�Ã{Y{�ÉZÅ�Ê]�ne�dËÂ¯�a�Z]��Ë{Z¬»�Ä^�Zv»�Ã|���Á��G3(MP2)����������������������

µÁ|m��_���� �É��¿Y�¶¯�G3�Á�tÌv�e�¾Ìb�Y��dÌ]�ÁY�ÉY�]�Ä¿Â³ÉZÅ�Ê¼eY�\�u�]�

Hartree���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������



�Á 

 

µÁ|m��_���� �¥Y�v¿Y�Êb·Zf¿MÉZÅ�¶Ì°�e���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�

\�u�]�kcal/mol����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m �_��� ��¿YÉ�Ë�¿Â���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3�Á�¥Y�v¿Y��Y��Y|¬»�]�neÊ�\�u�]�

kcal/mol�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_�����f°·Y½Á�f�Á{Ê���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3�Á�½Y�Ì»�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�

\�u�]�kcal/mol����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Ä»Y{Y�µÁ|m��_�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_����½ÂeÁ�a�Êf�Á{���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3�Á�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�\�u�]�

kcal/mol�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_��� �É��¿Y�¶¯�G3(MP2)�Á�tÌv�e�¾Ìb�Y±�dÌ]�ÁY�Ä¿Â³�ÉZÅ�Ê¼eY�\�u�]�

Hartree�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_��� �Êb·Zf¿M�ÉZÅ�¶Ì°�e���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3(MP2)�Á�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�

Ê]�ne��]�\�u kcal/mol�������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_�������¿YÉ�Ë�¿Â���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3(MP2)�Á�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne��]�

\�u�kcal/mol�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m �_����½Á�f°·Yf�Á{Ê���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3(MP2)�Á�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�

\�u�]�kcal/mol����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������



�� 

 

µÁ|m��_�����½ÂeÁ�af�Á{Ê���Y�³�Ã|��Z]��Á��G3(MP2)�Á�¥Y�v¿Y��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�

\�u�]�kcal/mol�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

µÁ|m��_����� ���¿YÉ�ZÅÉ�¼eYÊ�½|����Y�³�Ã|��Z]��Á��ÉZÅ�G3//B3LYP�Á�

G3(MP2)//B3LYP��]�\�u�Hartree�������������������������������������������������������������������������
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¶°��d��Æ§�ZÅ 

�������������������½YÂÀ�������������������������������������������������������������������������������Äv¨� 

¶°����������Âf»�ÉZ�y�ª¸�»��Y�lËZf¿�Ê]�ne�ÉY�]�Á{��Ë��Ä�Â¼n»�G2-1�Á�G2-2��{�

�Á��G2�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°�����������Âf»�ÉZÅZ�y�ª¸�»��Y��Ë{Z¬»�Ê]�ne�ÉY�]�Á{��Ë��ÃÁ�³�G2-1�Á�G2-2��{�

�Á��G3���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°���������Y{Â¼¿�Ê¿Âf���Y�ÉZ�y��Á�ÉZÅ�G2�Á�G3�ÉY�]�Ä�Â¼n»�Ê�ËZ»�M�G2/97��������

¶°��������¯�eÌcZ^��Á�fÅÌ¶°�¿Ì½�Á�f��Y{������������������������������������������������������������������������������������������

¶°��������¶°�ZÅÉ��¿Z¿Á��Ê�{Ë�ZË¾�ZÅ�����������������������������������������������������������������������������������������������

¶°��������¶°��ZÅÉ��¿Z¿Á��Ê��eÉ��MË¾�ZÅ�������������������������������������������������������������������������������������������

¶°��������¶°��ZÅÉ��¿Z¿Á��Ê��Y�feË¾�ZÅ����������������������������������������������������������������������������������������������

¶°��������¶°��ZÅÉ��¿Z¿Á��Ê��ZfÀaË¾�������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°������� �µÂ°·Â»�ZÅÉ�Ä¿ÂeÁ�a�Ã|��¯�eÌcZ^�{�Â»�Ä ·Z�»�Z]�aÌ|¿Â�ÅÌ¿�Á�|Ê�½Á�{

·Â°·Â»Ê������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°���������ÂeË���Z]�d^j»�� ]�{Ê�µÂ°·Â»ZÅÉ�{�Â»�Ä ·Z�»���������������������������������������������������������

¶°���������ZfyZ��·Â°·Â»Ê�¿YÂ³Ì¾���������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°�������� �{Ë¹Y�³Z�¯Ì¨Ê��Y�t�����¿YÉ��¿ZfaÌ¶�Y�]É�Ë®�µÂ°·Â»���§Ê��{�¶°��

¿MÌ¿ÂÊ�Á�¶°��jÀyÊ������������������������������������������������������������������������������������������������������������

¶°���������mË½Z�µZ¬f¿Y�Ã{Y{�Ã|��Ä]c�Â��¬f�»Ê�Ä]½YÂÀ�� ]ZeÊ��Y���¿YÉ�½Á�f°·Y���������������
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�����Ä»|¬»��

��Á��ÉZÅ � Ê¼Ì�� ÊeZ^�Zv»^�Zv»� ÉY�]� Ê»Âf¿YÂ¯Ä�Ã{Y{�ÅÃ{Y{� Ä �Âe� ÊËZÌ¼Ì�Â»�e� ÉZ��

Ã|��Ê»� Á� |¿Y�Âe¿YÃ{Y{� |À�Ê]�ne� ÉZÅ�cZ^Ì¯�e�Z¿�� Y�� ÄfyZÀ�]Ä��Â��0Zf^�¿�|ÀÀ¯� ÊËÂ´�Ìa� ªÌ«{��

Ä�Â¼n»�¾Ì�Â³�ÉZÅ�n��|Àf�Å�cZ^�Zv»�¾ËY� �Y� É|Ë|m� �YÂ¿Y.��¥|ÅÄ�Â¼n»�ÉZÅ�¾Ì�Â³�n,�

�Ä^�Zv»¿Yd�Y�ÓZ]�dv��Z]�É������Y�Ê°Ë�Á��¾ËY�ZÅ�¾Ì�Â³���ZË�G2��d�Y��Á��Ä»Y{Y��{�Ä¯G1�

d�Y� Ã|»M�@�>���Á��G2��¾Ì»Á{Ä�Â¼n»��Á���Y�ËZÅÄ]�Ä¯�d�Y�Ê��½YÂÀ��Á��¾Ì�Â³�ÉZÅ±n �

�Ê§� »Ê»�Â�|¿�Á��Ä^�Zv»�ÉY�]¿YÉ���Ì��ÉZÅ�ºf�ÉZÅ�ÉZÅ��À��¶»Z��Ê·Â°·Â»��¸¯�Ze�½�Á�|ÌÅ�

(H-Cl)�� {ZÆÀ�Ìad�Y� Ã|����Á�� ¾ËY� ¥|Å�dÌ¼¯� Ä^�Zv»� ZÅ�ZÅË»� Ê¿Z� |À¿Y,�¿ÂË� É���¿Y�É��

Ê¼eY�½Á�f°·Y� ,½|��Á� Êf�Á{��aÁ½Âe�� Êf�Á{dÌ¼¯� �ËZ�� Á��µ{Z »� ÊËZ�y� Z]� Ê°Ì»ZÀË{Â»�e� ÉZÅ

Ã�Y|¿Y�ÉZ�y�É�Ì³�d�Y�Ê]�ne�ÉZÅ�� 

�������Á�G2 

���{�Ê¸�Y�¶uY�»�Á��G2�d�Y��Ë��s���Ä]���

�t����{�ÄÌ·ÁY��Y|ËZa��ZfyZ�HF/6-31G(d)�]Ä�Ê»�d�{�M|Ë��d·Zu�ÉY�]�ÊËZf°Ë�ÉZÅ�RHF�

� Ád·Zu� ÉY�]��´Ë{� ÉZÅ�UHF�]Ä�Ê»� �Z¯�{Á�� �¯�§� Ä^�Zv»� ÉY�]¿Z��� ÉZÅÊ�Z e�Y�t��� �Y�

HF/6-31G(d)��Ã|��Ã{Z¨f�Y�Á{|���{�lËZf¿�����
��[���Ê»�{{�³��¬¿�Ze��ÉZÅM½���Y�Ê�Z¿�Ä¯

]Ä��Z¯���Â¿� µ|»� ½{�]¿Z,d�Y�²ÀÅZ¼Å� �´�� �§�Â�{� ��¿Z¯�§� �Y���¨�� Ä�¬¿� É��¿Y� Ê�Z e�Y� ÉZÅ

]Ä�Ê»�d�{��Á�|ËM0Y{|n»��Y|ËZa�Ä�|ÀÅ�t����{�MP2/6-31G(d)��Ä^�Zv»�ÉY�]¿Y�Ê´f�^¼Å�É��

Ê»�ÄÀÌÆ]�{Â���É��¿�ÉÓZ]�t���Ä^�Zv»�¾Ì·ÁY��Á��Z]�MP4/6-311G(d,p)�d�Y�É��¿Y�¾ËY�Ä¯,�

Z]��Â¼n»Ä�YcZvÌv�e��Y�É��Ë��Ê»�sÔ�Y�{{�³.��

¦·Y��}Â¨¿��]Ze�tÌv�e��Z]�Ä¯�,E(+)¨�Ê»�Ã{Y{��ËZ¼¿�{Â�����

                                                 
1Gaussian-n  
2 Diffuse 
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[���^�«��]YÂe�ÉY�]�tÌv�e��ºeY��{��eÓZ],Ê¿�Á�|ÌÅ�Ì£�ÉZÅ��Z]�Ä¯E(2df)¨��Ã{Y{��ËZ¼¿

Ê»{Â����

k��Å� �iY� tÌv�e¼� �{� Ê´f�^� �Á�^e�»� µÔfyYÄ�,�ZÆq� �Y� �eÓZ]�� �Y� Ã{Z¨f�Y� Z]�Á�������
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1 Polarization 
2 Quardatic 
3�High level correction 


