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Полициклические ароматические углеводороды (ПАУ) представляют 

интерес как с практической, так теоретической точки зрения. Строение и 

термодинамические свойства ПАУ изучены экспериментальными и теорети-

ческими методами, однако полученные значения электронного сродства (ЕА) 

демонстрируют существенный разброс. В настоящей работе для ряда из 10 

ката- и пери-конденсированных молекул ПАУ, содержащих от 2 до 5 

бензольных колец, проведена оценка ЕА с помощью расчетов в приближени-

ях PBE/Λn,  где n = 2, 22, 3, 33, реализованных в квантово-химическом пакете 

ПРИРОДА 11. Адиабатическое ЕА оценивалось как разница между полными 

энергиями оптимизированных нейтральной молекулы и аниона в основном 

состоянии. Установлено, что в целом методы дают результаты, близкие к до-

веренным экспериментальным значениям и сравнимые с таковым популярно-

го метода B3LYP/6-311G(d,p). Повышение гибкости базисного набора от Λ2 

до Λ3 не приводит к улучшению точности, хотя значительно увеличивает 

время расчетов, тем не менее, оставаясь менее затратным, чем B3LYP. 

Второй метод оценки ЕА был основан на теореме Купманса. С помощью 

процедуры линеаризации энергий граничных орбиталей εНВМО и εВЗМО, вы-

численных методом PBE/Λ2, и экспериментальных данных об EA, энергиях 

ионизации (IE) установлены следующие корреляционные зависимости: 

EA = –1.0225⋅εНВМО – 1.9992 и IE = –1.2148⋅εВЗМО + 1.2082. 

Данные зависимости пригодны для быстрой оценки ЕА и IE, а также 

оказались применимы и для оценки вторых, третьих ЕА, IE и их сопоставле-

ния с данными электронно-трансмиссионной, фотоэлектронной спектроско-

пии 
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