Cwiczenie 3.bis Metoda RHF dla molekuly wody.

Dodatkowe zadania do wykonania

o Wyswietl uzbieznione energie orbitalne. Zidentyfikuj orbitale HOMO i LUMO. Podaj blad procentowy pomiedzy
potencjatem jonizacji wyznaczonym z twierdzenia Koopmansa wzgledem wartosci dokladnej (IPoxact = 12.621 €V,
NIST Chemistry Webbook — Formula — Gas phase ion energetics data).

e Sporzadz wykres zaleznosci energii RHF od iteracji, konkretnie: przedstaw logarytm réznicy miedzy energia
w i-tej iteracji a energia uzbiezniona (np. wykorzystujac komende Append).

e Wykorzystujac otrzymang macierz gestoéci D, mozemy wyznaczy¢ moment dipolowy molekuly (w jednostkach
atomowych):

H= Z ZoRa+ (1)er »

gdzie Z, jest tadunkiem jadra, R, odlegloscia pomiedzy jadrem o a poczatkiem ukladu wspotrzednych, natomiast
(1), oznacza Srednia warto$¢ operatora momentu dipolowego z elektronows funkcja falowg W. W praktyce
mozemy wybraé¢ poczatek uktadu wspoétrzednych w $rodku tadunku molekuty, dzieki czemu wktad jadrowy do
momentu dipolowego znika (suma ) sie zeruje). Wklad elektronowy mozemy latwo obliczy¢, korzystajac z
regul Slatera-Condona. Dla z-owej skladowej operatora:
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Potrzebne nam elementy macierzowe (X |tz |Xn): http://tiger.chem.uw.edu.pl/staff/hapka/dmz math.dat.
Wartosé eksperymentalna to p = 1.855 D.



