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8. Ubungsblatt

Chemie von Clustern

1. Bindung von O, (oder alternativ CO) an Cu;
Berechnen Sie die Bindung eines O, Molekils oder eines CO Molekils an einen
Cus Cluster. Verwenden Sie dazu (mindestens) einen N31 Basissatz

(a) Wie wird das Molekul geometrisch an den Cluster binden und wie grof3 ist die
Bindungsenergie des Molekils an den Cluster ?

(b) Wie unterscheiden sich die elektronischen Strukturen des gebundenen Sy-
stems von dem isolierten Cluster und dem Molekil ? Berechnen Sie die Elek-
tronenspektren

(c) Wie andert sich die Bindungsenergie des O, (oder CO) Molekiils im Vergleich
zum freien O, Molekdl ?

Auf der Webseite der Vorlesung wird eine konvergierte Cus Input-Datei bereit ge-
stellt und kann als Basis fur die Rechnungen genutzt werden.



