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3. Ubungsblatt

1. Einfache Molekiile

(a) Berechnen Sie die geometrische und elektronische Struktur der einfachen
Molekile CO, N,, O,, H,O, CO, und O; mittels eines STO-3G Basissatzes.

e Zeichnen Sie ein Termschema mit allen Molekilzustanden fir die Singu-
lett als auch die Triplettzustande fir die Geometrie des Grundzustandes
und geben Sie jeweils an, mit wie vielen Elektronen die Zustande besetzt
sind.

e Geben Sie an, welche Orbitale besetzt sind und ob die Orbitale einen
bindenen oder antibindenden Zustand zuzuordnen sind.

e Skizzieren Sie jeweils das HOMO-2, HOMO-1, HOMO und LUMO Mo-
lekUlorbital.

(b) Far welche Orbitale ist im Fall des CO die Annahme reiner atomarer Orbitale
gerechtfertigt ?

(c) Fuhren Sie fir H,O eine Optimierung mit mindestens 3 weiteren, verschiede-
nen Basissatzen ihrer Wahl durch. Wie andert sich der Winkel des Molekiils
mit dem Basissatz und fir welchen erhalten Sie das beste Ergebnis.

2. Stickoxide und DFT
Berechnen Sie die Molekille Ny, NO, NoO und NO, mittels STO-3G und N31-6G
Basissatz mittels Hartree-Fock (HF) sowie mittels Dichtefunktionaltheorie. Ver-
wenden Sie im Fall der DFT mindestens drei verschiedene Funktionale und zwar
jeweils ein reines Korrelations- bzw. Austauschfunktional und das B3LYP als ge-
mischtes Funktional. Wie unterscheiden sich die Ergebnisse (Geometrie, Bindungs-
energie) ? Vergleichen Sie die Rechenzeiten relativ zu der HF STO-3G Rechnung.

3. Fragmentation
Berechnen Sie die Energie, die bendtigt wird um von den Molekilen Methan (CH,)
und CCl, jeweils ein H bzw. Cl Atome abzutrennen. Wie viel Energie wird aufgrund
der Relaxation des zurlickbleibenden Fragmentes frei ?



