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32 Pratica — Aplicacao da teoria de ligacdo de valéncia a molécula de F».
2 de abril

- Objetivos

Determinacdo do peso das estruturas de ressonancia, da energia de dissociacdo e da energia de

ressonancia para esta molécula, dentro de varios métodos dessa teoria.

- Antes da pratica:

- Quais as principais caracteristicas da “charge shift bond”?

Desenvolvimento
a) Calculo L-VBSCF para o HF.

- prepare as integrais para a molécula de HF:

preint hf-int.inp
- Examine o arquivo hf-lvbscf.xmi
- Faga o calculo L-VBSCF:
xmvb hf-lvbscf.xmi
- A partir do arquivo hf-lvbscf.xmo, obtenha a energia total, o peso das estruturas de

ressonancia e o recobrimento entre as estruturas de ressonancia covalente e idnica.

b) Calculo L-BOVB.

- Copie os orbitais otimizados pelo calculo VBSCF para orbitais tentativa para o calculo BOVB:
cp hf-lvbscf.orb hf-lbovb.gus

- Examine o arquivo f2-lbovb.xmi e note as diferengas com o arquivo h2-lvbscf.xmi.

- Faga o calculo L-BOVB:
xmvb hf-lbovb.xmi

- - A partir do arquivo hf-lbovb.xmo, obtenha a energia total, o peso das estruturas de

ressonancia e o recobrimento entre as estruturas de ressonancia covalente e idnica.

b) Calculo D-BOVB.

- Copie os orbitais otimizados pelo calculo VBSCF para orbitais tentativa para o calculo BOVB:
cp hf- Ibovb.orb hf-dbovb.gus

- Examine o arquivo hf-dbovb.xmi e note as diferengas com o arquivo h2-lvbscf.xmi.

- Faga o calculo D-BOVB:



xmvb hf-dbovb.xmi
- - A partir do arquivo hf-dbovb.xmo, obtenha a energia total, o peso das estruturas de

ressonancia e o recobrimento entre as estruturas de ressonancia covalente e idnica.

c) Calculo da energia de ressonéncia do HF.
- - Examine o arquivo que contém a estrutura de ressonancia covalente, hf-lvbscf-1str.xmi
- Faga o calculo L-VBSCF:
xmvb hf-lvbscf-1str.xmi
- Copie os orbitais otimizados pelo calculo VBSCF para orbitais tentativa para o calculo BOVB:
cp hf-lvbscf-1str.orb hf-dvbscf-1str.gus
- Faga o calculo D-VBSCEF:
xmvb hf-dvbscf-1str.xmi
- Para os arquivos hf-lvbscf-1str.xmo e hf-dvbscf-1str.xmo calcule as energias de ressonancia,
pela diferenga entre as energias obtidas pelo calculo D-BOVB do item b) e as calculadas pelos
métodos LVBSCF e D-VBSCF.

d) Caélculo da energia de dissociagdo do HF.
- Calcule a energia ROHF/cc-pVDZ para o atomo de F:
preint h-preint.inp
- Anote a energia eletrénica, obtida do arquivo f-preint.log.
- Calcule a energia de dissociacdo do HF, pela diferenca entre a energia calculada nesse item e

as energias D-VBSCF e L-BOVB, calculadas nos itens c) e d), respectivamente.

Data para a entrega dos relatérios: Duas semanas apo6s o final da pratica.



