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Экспериментальная информация о структуре и уровнях энергии молекулы CrO3 весьма ограничена. Нами выполнены квантово-механические расчеты CrO3 методом B3LYP c базисом 6‑311+G(d). Структура молекулы CrO3 найдена слегка неплоской симметрии C3v с r = 1.5778 Å и углом (O‑Cr‑O = 115.2(. Значения частот колебаний составили 207, 376(2), 1003 и 1075(2) см‑1. Для плоской D3h структуры получены близкие величины молекулярных постоянных (r = 1.5784 Å, частоты: 158(i), 360(2), 981 и 1091(2) см‑1). Разница в энергиях обеих структур мала и составляла 553 см‑1. Полученный результат свидетельствует о том, что молекула CrO3 является структурно-нежесткой. Величины энергий V((), необходимые для вычисления суммы состояний, учитывающей ангармоничность неплоских колебаний молекулы CrO3, были найдены для значений координаты неплоского изгиба в интервале (i = 0 - 50( также в приближении B3LYP/6‑311+G(d). Эти энергии были использованы для полиномиального представления функции V(() = a + b(2 + c(4 + d(6 + e(8. С этим потенциалом были рассчитаны уровни энергии молекулы, обусловленные неплоским (инверсионным) колебанием. Найдено, что только три нижних уровня с v = 0, 1, 2 являются колебательными уровнями C3v структуры. Более высокие уровни относятся к структуре D3h. 

Принимая во внимание все экспериментальные и теоретические данные по структуре и спектрам молекулы CrO3, были рассчитаны величины термодинамических функций с учетом инверсионного колебания в интервале температур 298.15 – 6000 К. Сравнение с данными, рассчитанными в приближении "жесткий ротатор - гармонический осциллятор" показало изменение значений термодинамических функций молекулы CrO3.
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