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17 de maio

- Objetivos

Determinacgdo das principais caracteristicas de uma ligacdo de hidrogénio, pelo uso do método
NBO (Natural Bond Orbitals).

Desenvolvimento

a) Otimizacao de geometria do dimero da agua:
- Usando o arquivo h2o0_2_opt.com, otimize a geometria e calcule as frequéncias vibracionais,
usando o comando g09 h2o0_2 opt. Qual é o método e a fungéo de base?
- Liste os coeficientes de contragdo e os expoentes das fungbes de base de valéncia, de
polarizacao e das difusas.
- Usando o software jmol, determine os comprimentos e angulos de ligagdo e visualize os
modos normais de vibragdo. Compare os estiramentos simétricos e assimétricos desse dimero
com aqueles da molécula de agua. Compare os estiramentos que envolvem o hidrogénio que
participa da ligagdo de hidrogénio com aqueles que ndo estdo envolvidos nessa interagao.
Justifique os resultados.
b) Calculo NBO e dos orbitais moleculares para a agua
- Usando o arquivo h2o_nbo.com, realize a analise NBO usando g09 h2o_nbo.
- Usando o programa jmol, abra o arquivo dos orbitais moleculares, h20.40. Abra o console e
digite os comandos: background white; mo mesh nofill, mo cutoff 0.04; mo 1. Repita para todos
os orbitais ocupados. Identifique quais s&o os orbitais que refletem a ligagdo de hidrogénio.
- Abra o arquivo de saida do calculo NBO e obtenha:

- as cargas atdmicas naturais (NPA),

- a configuracéo eletronica natural (NEC),

- a porcentagem de contribuicdo da estrutura de Lewis,

- os NBOs ligantes (BD), anti-ligantes (BD*) e de par isolado (LP).

- As interac6es de segunda ordem.

- As estruturas de ressonancia.

- As ordens de ligacdo naturais.
- Como esses valores se alteram da molécula de agua para o dimero.
- A partir da andlise das interagbes de segunda ordem, identifique qual sera a interagdo que

estabilizara a ligacao de hidrogénio.






