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Aufgabe 5: Molekularmechanik

a) Berechnen Sie mit Hilfe der beiden Kraftfelder UFF und
Dreiding die Gesamtenergie von Ethan (C2H6) in der opti-
mierten Struktur, d.h. in der Struktur mit der minimalen
Gesamtenergie. Führen Sie die Rechnungen, falls möglich,
sowohl mit GAUSSIAN als auch mit Materials Studio durch.
Gibt es Unterschiede? Was besagt diese Gesamtenergie?

b) Berechnen Sie die Energie des Ethan-Moleküls als Funktion des Diederwinkels mit beiden Kraftfel-
dern. Wie groß ist der Unterschied der Energie in der ekliptischen und der gestaffelten Konformation?


