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Описание дисперсионно-связанных систем представляет собой сложную задачу для современной квантовой химии. Недавние исследования димеров инертных газов показали возможность получения высокоточных результатов для энергий взаимодействия при применении методов CCSD(T)-F12a/b/c со связевыми функциями. Цель данной работы - изучение возможной точности метода CCSD(F12)(T) без использования связевых функций для описания дисперсионно-связанных систем на примере димеров инертных газов.
Представленные в данной работе вычисления проводились в рамках программного комплекса ACES 3. Для расчётов использовался метод CCSD(F12)(T), реализованный в приближении "В" с применением условий Като. Многоэлектронные интегралы были вычислены с использованием численных квадратур, используя радиальные и угловые решётки с 50 и 194 точками. Значение Слетеровской экспоненты оптимизировалось в ходе работы. В работе использовались расширенные базисы Даннинга aug-cc-PCVXZ, X = 4 - 6.
Результаты расчётов димера He показали то, что отклонение вызвано недостаточным угловым насыщением. При добавлении одной i- функции в базис d-aug-cc-pV6Z значение энергии взаимодействия хорошо согласовалось с эталоном. 

Результаты расчёта димера Ne показали необходимость тройного  расширения. Для X=6 отклонение от эталонного меньше величины отклонения результатов, полученных со связевыми функцииями.
Результаты расчётов димера Ar показали, что для его описания требуется базис более диффузный, чем d-aug-cc-pV6(Z+d). Следовательно, для дисперсионных систем с большими межатомными расстояниями даже в методе CCSD(F12)(T) требуется функции с высокими угловыми моментами.

Таким образом, для получения высокой точности оценок энергий взаимодействия и межатомных расстояний без применения связевых функций  требуется выполнения двух условий: использования насыщенных базисов с достаточным количеством диффузных функций, а также оптимизация геминального параметра в методе CCSD(F12)(T) [1].
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