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Дисперсионное взаимодействие
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Пример 1
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Пример 2
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Пример 3

S. Rösel, C. Balestrieri, P. R. Schreiner, Chem. Sci., 2016, 8(1), 405–410.
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Димеры диамантила и оксадиамантила
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Димер диамантила
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КХ расчеты

Ш. Гриммэ: PBEh-3c  !???
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Новое вещество

+ Возможность снять МВ спектры

6,6'-бис-(3-оксадиамантан)
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Потенциал 1
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Потенциал 2
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        Микроволновая спектроскопия
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Газовая электронография в Билефельде
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Результаты: JACS, 56 (2017) 9619 Метод Окса-димер Димер

XRD 1.643(1) 1.647(4)

GED 1.632(9) 1.630(5)

GED+MW 1.632(5) -

B3LYP/cc-pVTZ 1.662 1.674

TPSS/cc-pVTZ 1.658 1.668

HF/cc-pVTZ 1.652 1.664

B97-D3/cc-pVTZ 1.651 1.662

B3PW91/cc-pVTZ 1.646 1.657

TPSS-D3/cc-pVTZ 1.642 1.652

B3LYP-D3/cc-pVTZ 1.642 1.653

ωB97XD/cc-pVTZ 1.638 1.648

PBE0/cc-pVTZ 1.637 1.648

M06-2X/cc-pVTZ 1.636 1.647

PBEh-3c 1.632 1.642

SCS(1.2;2/3)-MP2/def2-QZVP 1.629 1.640

PBE0-D3/cc-pVTZ 1.628 1.638

B3PW91-D3/cc-pVTZ 1.627 1.636

PW6B95-D3/def2-QZVP 1.626 1.636

ae-MP2/cc-pwCVTZ 1.622 1.633Firefly 8.1.1, Linux, MPICH1, 40 нод
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Спасибо* за внимание!

* Dr. Sebastian Blomeyer за картинки и слайды.
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