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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ЗНАЧЕНИЙ–fH
0

298,15 ДЛЯ Al2O3
И ЕГО КЛАСТЕРОВ (Al2O3)n С n = 2И 4∗

Г. А. Поскрёбышев1, А. Н. Ермаков2

Аннотация: С помощью квантово-механического моделирования, выполненного на B3LYP/6-
311++G(d,p) уровне теории, проведен полный и частичный конформационный анализ соответственно
для Al2O3 и его кластеров с n = 2и 4. На основании этих результатов и расчета энергетики изодесмических
реакций определены значения –fH0

298,15 для наиболее термохимически выгодных конформеров Al2O3
и кластеров (Al2O3)n с n = 2 и 4. Найденные их величины в синглетном состоянии составили: −502± 42
(1Al2O3), −1976 ± 18 (1(Al2O3)2) и −4792 ± 23 (1(Al2O3)4) кДж/моль. При исследовании принимались
во внимания не только синглетные и триплетные состояния этих соединений, но также квинтетные.
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