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NGHIÊN CỨU CÁC TRẠNG THÁI ELECTRON CỦA CÁC CLUSTER MnB
0/−/+ 

BẰNG PHƢƠNG PHÁP TÍNH ĐA CẤU HÌNH CASSCF/CASPT2 
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Toùm taét 

Cấu trúc hình học và cấu trúc electron của cluster MnB0/−/+ được nghiên cứu bằng phương pháp 

tính đa cấu hình CASPT2. Đường cong thế năng của các trạng thái electron được xây dựng. Các kết 

quả tính được như cấu hình electron, độ dài liên kết, tần số dao động điều hòa, năng lượng tương đối, 

ái lực electron và năng lượng ion hóa của các cluster được báo cáo. Các kết quả tính được cho thấy 

hàm sóng của các trạng thái electron của các cluster  MnB0/−/+có tính chất đa cấu hình rất mạnh.  

Từ khóa: Cấu trúc hình học, cấu trúc electron, phương pháp CASSCF/CASPT2, cluster 

MnB0/−/+. 

1. Mở đầu 

Các cluster (hay nhóm nguyên tử) có kích 

thước nhỏ được xem như các đơn vị cơ sở để xây 

dựng nên các vật liệu nano. Để hiểu rõ sự hình 

thành cluster và bản chất liên kết của các cluster 

có kích thước lớn, các cluster có kích thước nhỏ 

cần được nghiên cứu. Kết quả nghiên cứu cấu trúc 

hình học và cấu trúc electron của các cluster kích 

thước nhỏ đóng góp rất nhiều vào việc nghiên cứu 

vật liệu có kích thước lớn như vật liệu nano, vật 

liệu khối, tinh thể [1], [10], [11]. Vì có ứng dụng 

trong nhiều lĩnh vực của cuộc sống như xúc tác 

công nghiệp, vi điện tử, y sinh và vật liệu, các 

cluster của boron đã được nghiên cứu [5]. Việc 

pha tạp các nhóm nguyên tử của boron với các 

nguyên tử kim loại chuyển tiếp có thể làm thay 

đổi tính chất của các nhóm nguyên tử này. Nhóm 

nguyên tử giữa boron và kim loại chuyển tiếp có 

thể được sử dụng để xây dựng nên vật liệu siêu 

cứng và vật liệu bán dẫn [13], [14]. 

Để hiểu được tính chất vật lí và hoá học của 

nhóm nguyên tử giữa boron và kim loại chuyển 

tiếp, cấu trúc hình học và cấu trúc electron của 

các nhóm nguyên tử này cần được nghiên cứu. Ở 

thời điểm hiện tại, lý thuyết phiếm hàm mật độ 

được sử dụng để nghiên cứu cấu trúc hình học, 

cấu trúc electron, từ tính của cluster MBn (M = 

Cr, Mn, Fe, Co, Ni, n ≤ 7) [12] và MBn (M = Y, 

Zr, Nb, Mo, Tc, Ru, n ≤ 8) [7]. Các cluster MB 

(M = Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu) cũng 

được nghiên cứu bằng phương pháp tính MRCI 

[18]. Cấu trúc hình học, độ bền, cấu trúc electron 

của các cluster ScBn (n = 1-12) được nghiên cứu 

bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ và phương 

pháp CCSD(T) [9]. Tính chất của các cluster 

BCu, BAg, BAu được nghiên cứu bằng phương 

pháp tính đa cấu hình CASSCF/CASPT2 và 

phương pháp CCSD(T) [4].  

Đối với cluster MnB, các kết quả nghiên 

cứu bằng phương pháp tính MRCI cho thấy trạng 

thái cơ bản của cluster này là 5Π với độ dài liên 

kết là 2,190 Å và tần số dao động điều hòa là 392 

cm−1 [18]. Các trạng thái kích thích 5Σ− và 7Π có 

năng lượng cao hơn trạng thái cơ bản là 0,12 và 

0,33 eV. Mặc dù cluster MnB đã được nghiên 

cứu bằng phương pháp MRCI [18], theo tìm hiểu 

của chúng tôi, cluster anion MnB− và cation 

MnB+ vẫn chưa được nghiên cứu bằng bất kì 

phương pháp tính hóa học lượng tử nào. Việc 

nghiên cứu cấu trúc hình học và cấu trúc eletron 

của cluster anion MnB− và cation MnB+ sẽ mang 

đến những hiểu biết quan trọng về bản chất của 

các quá trình thêm và tách electron ra khỏi 

cluster trung hòa điện MnB [15], [16], [17]. 

Trong công trình này, chúng tôi sẽ nghiên cứu 

cấu trúc hình học và cấu trúc electron của 

MnB0/−/+ bằng phương pháp tính đa cấu hình 

CASSCF/CASPT2. Phương pháp tính đa cấu 

hình CASSCF/CASPT2 được biết đến như một 

phương pháp tính đặc biệt phù hợp để nghiên 

cứu các cluster chứa kim loại chuyển tiếp [8], 

[17]. Trong công trình này, cấu hình electron, độ 

dài liên kết, tần số dao động điều hòa, năng 

lượng tương đối (NLTĐ) của các trạng thái 

(*)  
Trường Đại học Đồng Tháp. 

(**)  
Nghiên cứu sinh, Trường Đại học Khoa học Tự nhiên, 

Đại học Quốc gia Thành phố Hồ Chí Minh. 

 



TRÖÔØNG ÑAÏI HOÏC ÑOÀNG THAÙP                                                  Taïp chí Khoa hoïc soá 30 (2-2018) 
 

 96 

electron thuộc cluster MnB0/−/+ sẽ được báo cáo. 

Ngoài ra, ái lực electron và năng lượng ion hóa 

của cluster MnB cũng được tính toán bằng 

phương pháp CASSCF/CASSPT2.  

2. Nội dung nghiên cứu 

Cấu trúc hình học và cấu trúc electron của 

các cluster MnB0/−/+ được nghiên cứu bằng hoá 

học tính toán. Phương pháp đa cấu hình 

CASSCF/CASPT2 được sử dụng để tính năng 

lượng điểm đơn cho các trạng thái electron của 

cluster MnB−, cluster MnB và cluster MnB+ [8], 

[17]. Các cluster MnB−, MnB và MnB+ đều có 

đối xứng C∞v. Vì chỉ các nhóm điểm Abel được 

hỗ trợ trong các phép tính CASSCF/CASPT2 

nên nhóm điểm C2v được sử dụng cho các cluster 

MnB0/−/+ [15], [18]. Phương pháp CASSCF được 

sử dụng để tính năng lượng tương quan tĩnh cho 

các trạng thái electron. Trong các phép tính 

CASSCF, không gian hoạt động (active space) 

được lựa chọn bao gồm các orbital phân tử có 

phần đóng góp chủ yếu của các orbital 3d, 4s của 

Mn và 2s, 2p của B. Không gian hoạt động này 

có 9, 10, hoặc 11 electron phân bố trên 15 orbital 

phân tử tương ứng với 3 cluster MnB+, MnB và 

MnB− [18].  Trên cơ sở hàm sóng thu được từ 

phép tính CASSCF, phương pháp CASPT2 được 

sử dụng để tính năng lượng tương quan động. 

Trong các phép tính CASSCF/CASPT2, các bộ 

hàm cơ sở aug-cc-pwCVTZ-DK và aug-cc-

pVTZ-DK được sử dụng lần lượt cho Mn và B 

[3], [6]. Các phép tính CASSCF/CASPT2 được 

thực hiện với phần mềm MOLCAS@UU 8.0 [2]. 

3. Kết quả và thảo luận 

Độ dài liên kết, tần số dao động điều hòa, và 

NLTĐ của các trạng thái electron của các cluster 

được tính bằng phương pháp CASSCF/CASPT2. 

Những kết quả liên quan đến cluster MnB trong 

nghiên cứu này sẽ được so sánh với những kết 

quả tính bằng phương pháp MRCI [18]. Theo 

hiểu biết của chúng tôi, những kết quả về độ dài 

liên kết, tần số dao động điều hòa và NLTĐ của 

các trạng thái electron của cluster MnB− và 

MnB+ thu được trong bài báo này là hoàn toàn 

mới và chưa từng được công bố trong bất kỳ 

công trình nghiên cứu nào. 

3.1. Cluster MnB 

Để xác định cấu hình electron, độ dài liên 

kết, tần số dao động điều hòa, và NLTĐ của các 

trạng thái electron của cluster MnB, đường cong 

thế năng của các trạng thái electron được xây 

dựng và được trình bày trong Hình 1. Phân tích 

các đường cong thế năng sẽ thu được độ dài liên 

kết, tần số dao động điều hòa và NLTĐ của các 

trạng thái electron. Kết quả phân tích các đường 

cong thế năng như trình bày trong Bảng 1 cho 

thấy trạng thái electron cơ bản của cluster MnB 

là 5A2 khi tính theo nhóm điểm đối xứng C2v. 

Trong nhóm điểm đối xứng C∞v, trạng thái 

quintet này được ký hiệu là 5Σ−. Trạng thái 5B1 

(5Π) có năng lượng cao hơn trạng thái 5A2 (
5Σ−) 

chỉ 0,01 eV. Sự khác biệt về năng lượng giữa hai 

trạng thái quintet ở đây là rất nhỏ nên có thể nói 

rằng hai trạng thái này là gần như suy biến với 

nhau. Do vậy, ở điều kiện thông thường, cluster 

MnB có thể tồn tại ở cả hai trạng thái quintet 

này. Các trạng thái 3A2 (3Σ+), 7B1 (7Π), và 7A2 

(7Σ−) có năng lượng cao hơn trạng thái cơ bản lần 

lượt là 0,26, 0,43 và 0,57 eV.  

 
Hình 1. Đƣờng cong thế năng của các trạng thái 

electron của cluster MnB tính đƣợc bằng phƣơng 

pháp CASPT2 

Bảng 1. Cấu hình electron, độ dài liên kết, tần số dao động điều hòa 

và NLTĐ của các trạng thái electron của cluster MnB 

Trạng thái Cấu hình electron 
Mn-B (Å)  Tần số (cm

−1
)  NLTĐ (eV) 

CASPT2 MRCI  CASPT2 MRCI  CASPT2 MRCI 
5
A2 (

5
Σ

−
) 7σ

2
3π

4
8σ

1
9σ

1
1δ

2
4π

0 
(55%) 1,805 1,832  710 636  0,00 0,00 

5
B1 (

5
Π) 7σ

2
3π

3
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

0
 (43%) 2,041 2,190  505 392  0,01 −0,12 

3
A2 (

3
Σ

+
) 7σ

2
3π

4
8σ

1
9σ

1
1δ

2
4π

0
 (17%) 1,776   707   0,26  

7
B1 (

7
Π) 7σ

2
3π

2
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

1
 (73%) 2,330 2,343  368 351  0,43 0,21 

7
A2 (

7
Σ

−
) 7σ

2
3π

3
8σ

1
9σ

1
1δ

2
4π

1
 (34%) 1,942   611   0,57  
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Sự gần như suy biến giữa trạng thái 5A2 

(5Σ−) và 5B1 (5Π) cũng được phát hiện khi tính 

bằng phương pháp MRCI [18]. Tuy nhiên, trái 

ngược với phương pháp CASPT2, phương pháp 

MRCI lại tính được trạng thái 5B1 (
5Π) là trạng 

thái cơ bản, trong khi trạng thái 5A2 (
5Σ−) có năng 

lượng cao hơn 0,12 eV. Cần lưu ý là trong các 

phép tính MRCI, không gian hoạt động được sử 

dụng chỉ bao gồm 10 electron phân bố trên 10 

orbital. Không gian hoạt động như vậy là nhỏ 

hơn không gian hoạt động đã sử dụng cho phép 

tính CASSCF/CASPT2 gồm 10 electron phân bố 

trên 15 orbital. Vì sử dụng không gian hoạt động 

lớn hơn, chúng tôi tin rằng kết quả tính được 

bằng phương pháp CASPT2 có độ tin cậy cao 

hơn. Nghĩa là trạng thái cơ bản của cluster MnB 

là 5A2 (
5Σ−). 

Độ dài liên kết và tần số dao động của các 

trạng thái electron của cluster MnB tính bằng 

phương pháp CASPT2 được trình bày trong 

Bảng 1. Qua bảng này, có thể thấy rằng trạng 

thái cơ bản 5A2 (
5Σ−) có độ dài liên kết là 1,805 

Å. Giá trị độ dài liên kết này là rất gần với giá trị 

1,832 Å thu được từ phép tính MRCI. Tần số dao 

động của trạng thái cơ bản tính bằng phương 

pháp CASPT2 có giá trị 710 cm−1. Giá trị tần số 

dao động tính được này là cao hơn giá trị 636 

cm−1 tính bằng phương pháp MRCI. Cần lưu ý là 

trong các phép tính hóa học lượng tử, giá trị của 

tần số dao động điều hòa là rất nhạy cảm với 

phương pháp tính. Do đó, việc so sánh giá trị tần 

số dao động điều hòa tính bằng các phương pháp 

khác nhau chỉ mang tính chất định tính.   

 

Hình 2. Giản đồ năng lƣợng các orbital phân tử của 

trạng thái cơ bản 
5
A2 (

5
Σ

−
) của cluster MnB 

Giản đồ năng lượng các orbital phân tử của 

trạng thái cơ bản 5A2 (
5Σ−) của cluster MnB được 

trình bày trong Hình 2. Từ hình này, cấu hình 

electron của trạng thái 5A2 (
5Σ−) được xác định là 

7σ23π48σ19σ11δ24π010σ0. Cấu hình này chỉ 

chiếm 55% trong tổng số các cấu hình tạo nên 

trạng thái 5A2 (
5Σ−). Do đó, có thể nói rằng trạng 

thái quintet này có tính chất đa cấu hình rất 

mạnh. Orbital 7σ được tạo thành chủ yếu từ 

orbital 2s của B. Các orbital 3π là các orbital liên 

kết giữa orbital 3d của Mn và 2p của B. Orbital 

8σ là orbital phản liên kết được tạo thành chủ 

yếu từ orbital 4s của Mn. Orbital 9σ là orbital 

liên kết giữa orbital 3d của Mn và orbital 2p của 

B. Các orbital 1δ là các orbital 3d của Mn. Các 

orbital 4π là các orbital phản liên kết giữa các 

orbital 3d của Mn và các 2p của B. Orbital 10σ là 

orbital phản liên kết được tạo thành từ orbital 3d 

của Mn và orbital 2p của B. 

Trạng thái 5B1 (
5П) có cấu hình electron là 

7σ23π38σ29σ11δ24π0. Cấu hình này chiếm 43% 

trong tổng số các cấu hình tạo nên trạng thái 5B1 

(5П). Trạng thái 5B1 (5П) được hình thành từ 

trạng thái 5A2 (5Σ−) bằng cách chuyển một 

electron từ orbital liên kết 3π sang orbital phản 

liên kết 8σ. Vì electron được chuyển từ orbital 

liên kết 3π lên orbital phản liên kết 8σ, năng 

lượng của trạng thái 5B1 (
5П) cao hơn trạng thái 

5A2 (
5Σ−) 0,01 eV. Quá trình chuyển electron như 

vậy còn làm cho độ dài liên kết Mn-B cũng bị 

kéo dài ra từ 1,805 Å trong trạng thái 5A2 (
5Σ−) 

đến 2,041 Å trong trạng thái 5B1 (
5П). 

3.2. Cluster anion MnB− 

Đường cong thế năng của các trạng thái 

electron của cluster MnB− tính bằng phương 

pháp CASPT2 được trình bày trong Hình 3. Trên 

cở sở các đường cong thế năng, các độ dài liên 

kết, tần số dao động điều hòa, và NLTĐ của các 

trạng thái electron được xác định và được trình 

bày trong Bảng 2. Các kết quả tính được cho 

thấy trạng thái 6A2 (
6Σ−) là trạng thái cơ bản với 

độ dài liên kết Mn-B là 2,063 Å và tần số dao 

động điều hòa là 474 cm−1. Trạng thái cơ bản này 

có cấu hình electron là 7σ23π38σ29σ11δ24π1. Cấu 

hình electron này chỉ chiếm 22% trong tổng số 

các cấu hình có trạng thái electron 6A2 (
6Σ−). Do 

đó, trạng thái 6A2 (
6Σ−) có tính chất đa cấu hình 

rất mạnh. Các phép tính CASPT2 cũng cho thấy 
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các trạng thái kích thích của cluster MnB−. Cụ 

thể, các trạng thái 4A2 (
4Σ−), 6A1 (

6Σ−), 4B1 (
4П) có 

năng lượng cao hơn trạng thái cơ bản 6A2 (
6Σ−) 

lần lượt là 0,32, 0,47, và 0,75 eV.  

 
Hình 3. Đƣờng cong thế năng của các trạng thái 

electron của cluster MnB
−
 tính bằng phƣơng pháp 

CASPT2 

Bảng 2. Cấu hình electron, độ dài liên kết, tần số dao 

động điều hòa và NLTĐ của các trạng thái electron 

của cluster MnB
−
 tính bằng phƣơng pháp 

CASSCF/CASPT2 

Trạng 

thái 
Cấu hình electron 

Mn-B 

(Å) 

Tần số 

(cm
−1

) 

NLTĐ 

(eV) 

6
A2 (

6
Σ

−
) 7σ

2
3π

3
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

1
 

(22%) 

2,063 474 0,00 

4
A2 (

4
Σ

−
) 7σ

2
3π

4
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

0
 

(18%)
 

1,956 488 0,32 

6
A1 (

6
Σ

−
) 7σ

2
3π

3
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

1
 

(13%) 

2,136 591 0,47 

4
B1 (

4
Π) 7σ

2
3π

3
8σ

2
9σ

2
1δ

2
4π

0
 

(42%) 

1,997 510 0,75 

3.3. Cluster MnB+ 

Đường cong thế năng của các trạng thái 

electron của cluster MnB+ được trình bày trong 

Hình 4, trong khi các độ dài liên kết, tần số dao 

động điều hòa và NLTĐ của các trạng thái 

electron được trình bày trong Bảng 3. Kết quả 

tính được cho thấy trạng thái cơ bản của cluster 

này là 6A1 (
6Σ+). Trạng thái này có độ dài liên kết 

là 2,059 Å và tần số dao động điều hòa là 299 

cm−1. Cấu hình electron của trạng thái electron 

cơ bản là 7σ23π28σ29σ11δ24π0. Cấu hình này 

chiếm 66% trong tổng số cấu hình tạo nên trạng 

thái electron 6A1 (
6Σ+). Các trạng thái 6B1 (

6Π), 
4A2 (

4Σ−) và 4B1 (
4Π) có NLTĐ cao hơn trạng thái 

cơ bản lần lượt là 0,53, 0,55 và 0,61 eV. 

 
Hình 4. Đƣờng cong thế năng của các trạng thái 

electron của cluster MnB
+
 tính đƣợc bằng phƣơng 

pháp CASPT2 

Bảng 3.Cấu hình electron, độ dài liên kết, tần số dao 

động điều hòa và NLTĐ của các trạng thái electron 

của cluster MnB
+
 tính bằng phƣơng pháp 

CASSCF/CASPT2 

Trạng 

thái 
Cấu hình electron 

Mn-B 

(Å) 

Tần số 

(cm
−1

) 

NLTĐ 

(eV) 
6
A1 (

6
Σ

+
) 7σ

2
3π

2
8σ

2
9σ

1
1δ

2
4π

0
 

(66%) 

2,509 299 0,00 

6
B1 (

6
Π) 7σ

2
3π

3
8σ

1
9σ

1
1δ

2
4π

0
 

(65%) 

2,061 525 0,53 

4
A2 (

4
Σ

−
) 7σ

2
3π

4
8σ

0
9σ

1
1δ

2
4π

0
 

(66%) 

1,763 730 0,55 

4
B1 (

4
Π) 7σ

2
3π

3
8σ

0
9σ

2
1δ

2
4π

0
 

(30%) 

1,948 533 0,61 

 

3.4. Năng lƣợng ion hóa và ái lực electron 

của cluster MnB 

Cluster MnB− và MnB+ có thể được tạo 

thành bằng cách thêm hay tách một electron ra 

khỏi cluster MnB. Biến thiên năng lượng ứng với 

các quá trình này được gọi là ái lực electron và 

năng lượng ion hóa của cluster MnB. Dựa trên 

các kết quả tính được bằng phương pháp 

CASPT2, ái lực electron và năng lượng ion hóa 

của cluster MnB được xác định. Sự thay đổi độ 

dài liên kết Mn-B trong các quá trình thêm và 

tách electron ra khỏi các cluster cũng được giải 

thích cụ thể. 

Ái lực electron của cluster MnB được xác 

định như sau: 

MnB + 1e → MnB− 

EA = E(MnB) − E(MnB−) 

 = [(−1182,562908) − (−1182,624222)]×27,212 

 = 1,67 eV 

Trong đó, EA là ái lực electron, E(MnB) và 

E(MnB−) là năng lượng trạng thái cơ bản của 

cluster MnB và MnB−. Cụ thể, ái lực electron ở 

đây được tính cho bước chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A2 

(6Σ−). Các kết quả tính được bằng phương pháp 



TRÖÔØNG ÑAÏI HOÏC ÑOÀNG THAÙP                                                  Taïp chí Khoa hoïc soá 30 (2-2018) 

 

99 

CASPT2 cho thấy ái lực electron của MnB có giá 

trị là 1,67 eV. Ái lực electron với giá trị dương 

có nghĩa là quá trình nhận một electron của 

cluster MnB phát ra năng lượng 1,67 eV. Mặt 

khác, trong bước chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A2 (

6Σ−), 

một electron đã được thêm vào orbital 8σ. Từ 

Hình 2, có thể thấy rằng orbital 8σ là orbital phản 

liên kết có phần đóng góp lớn của orbital 4s của 

Mn. Do đó, việc thêm một electron vào orbital 

phản liên kết sẽ làm độ dài liên kết tăng lên. Thật 

vậy, trong bước chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A2 (

6Σ−), độ 

dài liên kết Mn-B đã tăng từ 1,805 lên 2,063 Å. 

Năng lượng ion hóa của cluster MnB được 

xác định như sau: 

MnB − 1e → MnB+ 

IE = E(MnB+) − E(MnB) 

 = [(−1182,316243) − (−1182,562908)]×27,212 

 = 6,71 eV 

Trong đó, IE là năng lượng ion hóa, 

E(MnB+) và E(MnB) là năng lượng trạng thái cơ 

bản của cluster MnB+ và MnB. Nghĩa là năng 

lượng ion hóa cluster MnB được tính thông qua 

bước chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A1 (

6Σ+). Các kết quả 

tính bằng phương pháp CASPT2 cho thấy năng 

lượng ion hóa của cluster MnB có giá trị là 6,71 

eV. Nghĩa là quá trình tách một electron ra khỏi 

cluster MnB cần năng lượng 6,71 eV.  

Cần lưu ý là bước chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A1 

(6Σ+) là bước chuyển hai electron. Trong đó, một 

electron bị tách khỏi orbital liên kết 3π, đồng 

thời một electron khác bị chuyển từ orbital liên 

kết 3π đến orbital phản liên kết 8σ. Như vậy, ở 

đây có quá trình tách electron ra khỏi orbital liên 

kết và quá trình chuyển electron từ orbital liên 

kết lên orbital phản liên kết. Cả hai quá trình này 

đều có tác dụng làm suy yếu liên kết hóa học. Do 

đó, có thể dự đoán là độ dài liên kết Mn-B sẽ 

tăng lên trong bước chuyển 5A2 (5Σ−) → 6A1 

(6Σ+). Các kết quả tính bằng phương pháp 

CASPT2 cho thấy độ dài liên kết Mn-B đã tăng 

mãnh liệt từ 1,805 lên 2,509 Å trong bước 

chuyển 5A2 (
5Σ−) → 6A1 (

6Σ+).  

4. Kết luận 

Cấu trúc hình học và cấu trúc electron của 

các cluster MnB0/−/+ được nghiên cứu bằng 

phương pháp tính đa cấu hình 

CASSCF/CASPT2. Kết quả tính được cho thấy 

các trạng thái electron của các cluster MnB0/−/+ 

có tính chất đa cấu hình rất mạnh. Trạng thái cơ 

bản của cluster trung hòa MnB là 5A2 (
5Σ−), trong 

khi trạng thái 5B1 (
5Π) gần như suy biến với trạng 

thái cơ bản. Trạng thái cơ bản của cluster anion 

MnB− là 6Σ− và của cluster cation MnB+ là 6Σ+. 

Độ dài liên kết của các cluster MnB0/−/+ ở trạng 

thái cơ bản được xác định có giá trị lần lượt là 

1,805, 2,063 và 2,509 Å. Tần số dao động điều 

hòa của các trạng thái cơ bản của các cluster 

MnB0/−/+ có giá trị là 710, 474 và 299 cm−1. Độ 

dài liên kết, tần số dao động điều hòa và NLTĐ 

của các trạng thái kích thích của các cluster 

MnB0/−/+ cũng được báo cáo. Ái lực electron và 

năng lượng ion hóa của cluster MnB tính bằng 

phương pháp CASPT2 có giá trị tương ứng là 

1,67 và 6,71 eV. Trong quá trình thêm electron 

và tách electron ra khỏi cluster MnB, độ dài liên 

kết Mn-B tăng rất mạnh. 
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AN INVESTIGATION OF THE GEOMETRICAL AND ELECTRONIC STRUCTURES  

OF MnB0/−/+ CLUSTERS BY MULTICONFIGURATIONAL CASSCF/CASPT2 METHOD 

Summary 

The geometrical and electronic structures of MnB0/−/+ clusters were investigated using the 

multiconfigurational CASSCF/CASPT2 method. The potential energy curves of the low-lying 

electronic states were built. The obtained results such as electron configurations, bond distances, 

harmonic vibrational frequencies, relative energies, electron affinity, and ionization energy of MnB 

cluster were reported. These results showed that the wave functions of the low-lying electronic states 

of MnB0/−/+ had a strong multiconfigurational propert.  

Keywords: Geometrical structure, electronic structure, CASSCF/CASPT2 method, MnB0/−/+ 

clusters. 
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