Proton Hydroxid Wasser Protonenaffinitat
Hartree-Fock
STO-3g
3-219
6-31g
g 277 -75.3118  -75.9854
g(d,p) 277 ??7? ??7?
g(2df,2pd) 27?7 -75.3372  -76.0310
??7? ???
-75.3842  -76.0313
-75.3895  -76.0390

-75.3425 -76.0110

-75.3614  -76.0470

-75.3657 -76.0526

-75.3848  -76.0168

-75.4057 -76.0534
++9g(2df,2pd)

6-311++g(2df,2pd) 27?7 -75.8303 -76.4635

Aufgabe:

Starten Sie Optimierungen fir Hydroxidionen und Wassermolekiile!
Zeichnen Sie dazu die Molekile in GaussView und stellen bei
“Calculate” die entsprechende Ladung und den Basissatz ein!
Berechnen Sie die mit “???”"markierten Felder

Wie groB ist die Energie eines Protons? Warum?

Andern Sie nichts am Diagramm. Es ist alles so eingestellt, dass es
ordentlich aussieht, wenn alle Werte eingetragen sind.

Was ist wichtiger fur die Protonenaffinitat? Diffuse Funktionen
oder Polarisationsfunktionen?

Schauen Sie in den beigelegten Output-Dateien nach, wie das
Dipolmoment sich bei den Basissatzen

(6-311g, 6-311++9, 6-311g(2df,2pd), 6-311++g(2df,2pd))
andert! Was ist wichtiger furs Dipolmoment? Diffuse Funktionen
oder Polarisationsfunktionen?
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