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Aufgabe 4: Lennard-Jones Potential
Das Lennard-Jones 12-6 Paarpotential kann auf zwei verschiedene Weisen geschrieben werden
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a) Zeigen Sie, dass Up,_j bei R = 21/65 einen stationiiren Punkt hat, d.h., dass dort die erste Ableitung
des Potentials verschwindet. Zeigen Sie auch, dass der stationdre Punkt ein Minimum ist.

b) Die Argon-Argon Wechselwirkung wird durch €/kg = 124 K und o = 342 pm beschrieben. Plotten
Sie das Potential.

Aufgabe 5: Bindungsenergie
Betrachten Sie die folgende lineare Anordnung von fiinf Argon Atomen:

OOOWOG

Die Gesamtenergie des Systems sei durch eine Summe von Paarwechselwirkungen gegeben, wobei die
Potentialenergie der Atome 7 und j als U;; geschrieben sei. Bestimmen Sie die Gesamtenergie des
Systems, wenn das Atom A im Unendlichen ist, d.h. wenn die Wechselwirkung des Atoms A mit den
anderen Atomen verschwindet.

Die Bindungsenergie €5 eines Teilchens in einem System ist definiert als die Differenz der Energien
fiir das Teilchen in seiner Bindungsposition und in unendlicher Entfernung. Zeigen Sie, dass die Bin-
dungsenergie von A gegeben wird durch

ea =Uia+Usa +Usa+Usa . (3)

Bitte wenden!



Aufgabe 6: Molekularmechanik

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

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