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Методом функционала плотности (B3LYP) в базисе 6-31+G(d) с использованием комплекса программ Gaussian’03 [1] построены структурно-динамические модели молекул 2-, 4-бромбензофенонов: минимизированы энергии, оптимизированы структуры, вычислены дипольные моменты и поляризуемости, в ангармоническом приближении с точностью до квартичных членов в разложении поверхности потенциальной функции по нормальным координатам вычислены силовые постоянные, рассчитаны частоты нормальных колебаний в гармоническом и ангармоническом приближениях  с точностью до второго порядка теории возмущений и распределение интенсивности в колебательных спектрах молекул. Рассчитаны частоты первых обертонов и составные частоты.
Сравнение рассчитанных с учетом ангармонизма и измеренных при комнатной температуре колебательных спектров обнаруживает хорошее согласие в распределении интенсивности по нормальным колебаниям, значительное улучшение согласия теоретических и экспериментальных частот, из чего следует, что в некоторых случаях при моделировании спектров свободных молекул можно избежать процедуры масштабирования силовых постоянных или  частот нормальных колебаний, предпочтя ей учет механического ангармонизма.
На основании результатов моделирования дана полная интерпретация измеренных спектров колебательных спектров ИК поглощения и комбинационного рассеяния 2-, 4-бромбензофенонов. 
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