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表 S1  模拟体系的分子数和尺寸 
Table S1  number of molecules and size of cell 

System Number of solvent molecules Side of cell(nm) 

Be2+ in water 32 0.989 

Be2+ in methanol 25 1.194 

Be2+ in ethanol 25 1.35 

 

二聚体结构 

为了验证计算方法的合理性, 本文计算了 Be2+分别与水、甲醇和乙醇二聚体

的结构参数和结合能等方面的数据. 其二聚体的几何结构见图 S1, 二聚体分子

间 O…Be2+的距离、Be2+…OH 角度及结合能汇于表 S2.  

 
图 S1  络合物的几何构型 

Fig.S1  Geometry structure of complexes 

 (a): H2O…Be2+; (b): CH3OH…Be2+; (c): C2H5OH…Be2+ 

 

表 S2  络合物的结合能及特定的几何性质 
Table S2  Binding energy and salient Structural data of the complexes* 

 H2O…Be2+ CH3OH…Be2+ C2H5OH…Be2+ 

r(O…Be2+)/nm 0.1511(0.15501;0.15102) 0.1454(0.1489)3 0.1490 

α(BeOH)/(°) 126.359/126.305(126.34)4 122.528 148.788 

α(BeOC) /(°)  132.392(132.4)3 90.808 

E/(kJmol-1) -604.37(-610.1981;-577.6762) -735.25 -874.98 

*括号中为文献报道值 
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从图可以看出 , 同样是氧原子的孤对电子与 Be2+的作用最为明显 . 

CH3OH…Be2+ 络 合 物 中 O…Be2+ 的 距 离 最 短 , 为 0.1454 nm, 其 次 是

C2H5OH…Be2+络合物 0.1490 nm, H2O…Be2+络合物 0.1511 nm。除乙醇尚无实验

报道外, 从表中可以看出平面波基组的 BLYP 函数很好地重复了二聚体和络合物

的结构参数,在甲醇略低估外, 角度较好地一致. 结果表明本文选用的赝势和截

断能量是合理的. 
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