Лабораторна робота №5.Симетрія молекулярних орбіталей. Обчислення молекулярних орбіталей H2O
Мета:ознайомитись з класифікацією молекулярних орбіталей за симетрією, для двохатомних молекул; навчитися проводити обчислення молекулярних орбіталей простих молекул: обчислювати хвильові функції, зображувати електростатичний потенціал, повну густину заряду і молекулярних орбіталей, обчислювати заряди атомів, використовувати вирівнювання структури.
Матеріали і обладнання:комп’ютер, методичні вказівки до виконання лабораторної роботи, програма HyperChem з різними типами напівемпіричних квантово-механічних обчислень, молекула для дослідження – вода.
Хід роботи:

Теоретична частина

Завдання 1.1:Засвоїти основні наближення у простому методі МО ЛКАО.

Завдання 1.2:Класифікація МО за симетрією; операції симетрії двохатомної молекули на прикладі гомоядерної молекули типу А2. Засвоїти принцип симетрії.

Завдання 1.3:Для гомоядерної молекули А2 показати схематично утворення τ-МО, яка сформована лінійними комбінаціями S-АО.

Завдання 1.4: Побудувати енергетичну діаграму МО ЛКАО для молекули Li2.Засвоїти молекулярні характеристики двохатомних молекул.

Завдання 1.5: Побудувати енергетичні діаграми гетероядерних молекул, наприклад LiH таHF.

Завдання 2.1: Ознайомитись з емпіричними і напівемпіричними методами для обчислення молекулярних орбіталей.

Завдання 2.2: Визначитись з можливостями емпіричних і напівемпіричних методів та їх обмеженостями.
Практична частина

Завдання 1.1: Побудуйте енергетичну діаграму МО для іона H2+ без урахування інтеграла перекривання.
Завдання 2.1: Згідно з алгоритмом програми створити структурну модель води, маркувати молекулу символом.

Завдання 2.2: Використовувати вирівнювання структури, показати як молекула води має бути орієнтована в робочому просторі. Зберігти структуру в опції Save, як h2o.hin.

Завдання 2.3: Переглянути заряди атомів. Отримати атомні заряди, роблячи напівемпіричні обчислення квантової механіки.

Завдання 2.4: Провести обчислення хвильової функції за методом CNDO.

Завдання 2.5: Зображення електростатичного потенціалу. Показати контурне відображення електростатичного потенціалу.

Завдання 2.6: Зобразити повну густину заряду. Повну густину заряду намалювати як 3-D поверхню.

Завдання 2.7: Обчислити повну густину спіна.

Завдання 2.8: Показати зображення індивідуальних молекулярних орбіталей найвищої зайнятості молекулярної орбіталі (HOMO) і найнижчої незайнятої молекулярної орбіталі (LUMO).
Завдання 2.9: Одержати зображення молекули і зберегти його.
Контрольні запитання:

1. Яку інтерпретацію в методі МО мають орбітальні коефіцієнти?

2. Чому в простій теорії для двохатомних молекул МО будується як лінійна комбінація двох орбіталей різних атомів?

3. Яку інтерпретацію має інтеграл перекривання?
4.Від чого залежить міцність хімічного зв’язку?

Задачі для самоперевірки

1. Записати електронну конфігурацію молекули Be2, визначити її стійкість.

2.Записати електронну конфігурацію молекули бору B2, визначити порядок зв’язку в молекулі, її стійкість та магнітні властивості.

3. Назвати молекулярні характеристики двохатомних молекул. Назвіть порядок зв’язку в молекулі Ne2.
