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При комнатной температуре  измерены спектры инфракрасного поглощения и комбинационного рассеяния твердокристаллического образца 2-бифенилметанола (2БФМ). 
Методом теории функционала плотности (B3LYP/6-31G*) минимизирована энергия, оптимизирована структура, вычислены электрооптические параметры свободной молекулы 2БФМ. Силовые постоянные рассчитаны в гармоническом и ангармоническом приближениях с точностью до квартичных членов в разложении поверхности потенциальной функции по нормальным координатам. Частоты нормальных колебаний вычислены  во втором порядке теории стационарных возмущений. Рассчитано распределение интенсивности по нормальным колебаниям в гармоническом приближении. Рассчитаны частоты первых обертонов и составные. Теоретически предсказаны резонансы Ферми и Дарлинга –Деннисона. 

Сравнение измеренных и рассчитанных в ангармоническом приближении спектров обнаруживает улучшение согласия частот в области от 400 до 3700 см-1 по сравнению со спектрами, рассчитанными в гармоническом приближении. Частота валентного колебания связи О-Н, на которое сильное влияние оказывает образование водородной связи в образце, стала исключением. В низкочастотной области (ниже 300 см-1) согласие хуже, вне зависимости от учета механического ангармонизма. 
На основании результатов моделирования дана полная интерпретация измеренных спектров инфракрасного поглощения и комбинационного рассеяния твердокристаллического образца 2БФМ.
