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VH、VH2 分子稳定构型的红外谱频率理论研究 
◆任桂明  杨  洁 

（武警警官学院  四川成都  610213） 

 
摘要：本文用密度泛函理论的 B3LYP 和 BP86 方法在 DZP 全电子基组水
平上对 VH、VH2 分子可能的几个较低能量构型的振动频率及其红外谱强
度进行了理论研究与计算，结果表明：该系列基态分子红外谱强度均大
于 100 cm-1，均可由红外谱进行表征，基态分子以外的其他较低能量结
构除了 1S-1 及 2S-1 构型的红外谱强度较小外，其余构型均有红外谱强
度大于 100 cm-1 的情况。 
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1、引言 
上世纪以来，世界各国所面临的能源紧缺和环境污染问题越

来越严重，各种高效能、高环保的新型能源越来越引起人们的重
视[1]。氢气作为备选能源之一,如何更安全、廉价、大量的贮氢被
广泛研究。钒的氢化物不仅是很有研究价值的贮氢材料之一，而
且根据文献报道，应用钒氢化物的热脱附氢同位素源在惯性约束
核聚变的反应研究中有十分广泛的应用[2-3]。纯钒团簇的几何构
型、稳定性等方面的研究已有文献报道[4]，但研究钒的氢化物的
红外谱频率还未见文献报道，本文将对 VH、VH2 分子稳定构型
的红外谱频率进行理论计算，为进一步研究钒的氢化物贮氢性能
的提供理论数据支撑。 

2、计算方法 
先将 V、H 原子组成各种不同的空间结构，再调整分子的键

长、键角和二面角等参数，分别用 B3LYP 和 BP86 方法在 DZP
全电子基组水平上对 VH、VH2 分子的红外谱频率进行理论计算。 

3、结果与讨论 
计算得到的基态分子结构如图 1 所示，均为无虚频结构，且

两种方法计算所得结构的金属钒原子与氢原子之间的键长均在
单键长度要求范围内。表 1 为用两种方法计算所得到的 VH 较低
能量构型的分子振动频率，其中用 B3LYP 计算所得 VH 基态构
型是五重态的 1S-5，它的振动频率为 1652 cm-1，其红外光谱强
度为 189 km.mol-1。比基态构型能量稍高的三重态 1S-3 分子振动
频率为 1525 cm-1，其红外光谱强度为 139 km.mol-1。一重态的 1S-1
分子振动频率为 1549 cm-1，其红外谱强度为 70 km.mol-1。用 BP86 
方法计算得 VH 基态构型仍为五重态，用 2S-5 表示，其振动频
率为 1638 cm-1，红外光谱强度为 142 km.mol-1。比基态构型能量
稍高的三重态结构 2S-3 的分子振动频率为 1662 cm-1，红外光谱
强度为 110 km.mol-1。一重态的 2S-1 分子振动频率为 1590 cm-1，
红外谱强度为 57 km.mol-1。表 2、3 为用两种方法计算所得到的
VH2 分子较低能量构型的分子振动频率，其中用 B3LYP 方法计算
得 VH2 基态构型为四重态的 3Q-1，分子振动频率有三个，最小
的为 594 cm-1，最大的为 1640 cm-1，当振动频率为 1616 cm-1 时，
红外谱强度最强，为 437 km.mol-1，当强度为 594 km.mol-1 时，振
动频率为 137 cm-1，当强度为 146 km.mol-1 时，振动频率为 1640 
cm-1 。六重态的 3Sex-1 构型，分子振动频率最小为 451 cm-1，
最大为 3903 cm-1，当振动频率为 3903cm-1 时，红外谱强度最强，
为 225 km.mol-1。二重态的 3D-1 构型，分子振动频率最小为 631 
cm-1，最大为 1690 cm-1，当振动频率为 1690 cm-1 时，红外谱强度
最强，为 417 km.mol-1。用 BP86 方法计算所得 VH2 分子基态构
型依然为四重态，用 4Q-1 表示，分子振动频率有三个，其中最
小的为 622 cm-1，最大为 1647 cm-1，当振动频率为 1629 cm-1 时，
红外谱强度最强，为 354 km.mol-1，当强度为 101 km.mol-1 时，振
动频率为 622 cm-1，当强度为 118 km.mol-1 时，振动频率为 1647 
cm-1 。二重态的 4D-1 构型，分子振动频率最小为 635 cm-1，最
大为 1673 cm-1，当振动频率为 1656 cm-1 时，红外谱强度最强，
为 378 km.mol-1。由此可知，该系列基态分子强度均大于 100 cm-1，
均可由红外谱进行表征。 

 
 
 

VH            VH2 
图 1  VH、VH2 分子的基态结构 

表 1  VH 较低能量构型的振动频率ω /cm-1 

名称 振动频率 ω /cm-1     名称      振动频率 ω/cm-1 

 

1S-5 

1S-3 

1S-1   

B3LYP                        BP86 

1652(189)            2S-5     1638(142) 

1525(139)            2S-3     1662(110) 

1549(70)             2S-1     1590(57) 

表 2  VH2 较低能量构型的振动频率ω /cm-1（B3LYP） 

名称 振动频率 ω /cm-1 

3Q-1 

3Sex-1 

3D-1 

594(137)/1616(473)/1640(146) 

451(42)/912(25)/3903(225) 

631(109)/1689(224)/1690(417) 

表 3  VH2 较低能量构型的振动频率ω /cm-1（BP86） 

名称 振动频率 ω /cm-1 

4Q-1 622(101)/1629(354)/1647(118) 

4D-1 635(75)/1656(378)/1673(143) 

4、结论 
本文用两种密度泛函方法，从理论上预测了 VH、VH2 分子

的较低能量构型的红外谱频率，其中四个基态构型的红外谱频率
分别是：1S-5，1652 cm-1(189 km.mol-1)，2S-5，1638 cm-1(142 
km.mol-1)，3Q-1，1616 cm-1(473 km.mol-1)，4Q-1，1629 cm-1(354 
km.mol-1)，四个基态结构红外谱频率均大于 100 cm-1，均较强，
由此可见可将红外谱作为 VH、VH2 分子结构表征的手段之一。 
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