Waterstof-binding
Teken een water molecuul in GaussView.

In Opdracht 6 is de evenwichtsstructuur van H2O gevonden door de totale energie te minimaliseren met de SCF (restricted Hartree-Fock, RHF) methode in een STO-3G basis. Reken nu de energie uit op RHF/3-21G niveau (-75.5836983417 Hartree). 
Optimaliseer opnieuw de structuur.

Vergelijk de energie (-75.58595976 a.u.) met die van de niet-geoptimaliseerde structuur (scheelt ca 1 kcal/mol). N.B. 1 Hartree = 627.51 kcal/mol.

Bekijk de Mulliken ladingen op O (-0.733) en H (+0.366).

Hoe verwacht je dat twee water moleculen tegen elkaar aan willen gaan zitten?

Teken zo'n combinatie, reken de energie uit, laat optimaliseren en kijk weer naar de energie. Het kan gebeuren dat de berekening "fout" gaat omdat hij teveel punten nodig heeft. Geen probleem, gewoon de output openen en de berekening er nog eens in gooien. Hoeveel levert de dimerisatie uiteindelijk op aan energiewinst? Dit is de energie van de waterstofbinding tussen twee water moleculen. Hoeveel zijn de O-H afstanden en H-O-H hoeken veranderd ten opzichte van het monomeer?

Ga terug naar de output van de berekening aan één water molecuul. Doe hieraan opnieuw een berekening, maar bewaar nu het checkpoint file. Daarin zijn alle orbitals compleet opgeslagen.

Maak de HOMO, de LUMO en de HOMO-1 zichtbaar. Zie je sp3 hybriden of s- en pz-achtige orbitals?

Ga weer terug naar de berekening aan één water molecuul Reken nu de IR frequenties uit. Doe dat daarna ook voor het water dimeer. Snap je waar de verschillen tussen de twee sets vandaan komen?

Probeer nu "dimeren" te maken van twee HF moleculen, twee NH3 moleculen en de gemengde dimeren. Welke bindt het sterkst, en waarom?

