Practica 14: Modelizacion Molecular del Metano (Célculo Semiempirico)

1.- Minimizar la molécula de metano utilizando el programa MOPAC (keywords necesarias: AM1 EF
GRAPH) y responder a las cuestiones siguientes:

Distancia C-H:
Angulo H-C-H:
Calor de Formacion:
Energia Total:
Energia Electronica:
Energia de Repulsion:
Potencial de lonizacion:
Momento dipolar:
Cargas atomicas Parciales:
c1 | H1 | H2 | H3 H4

2.- Ver la distribucién de cargas.

3.- Comparar los resultados obtenidos del calculo semiempirico con los que se obtuvieron en el calculo
de Mecénica Molecular (Practica n° 1).

4.- Dibujar los Orbitales Moleculares ocupados del metano. Calcula la energia en Kcal/mol de cada
uno de ellos.
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