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IHMISEN JA ELINYM-

RAKENNEKAAVAT PARISTON KEMIA, KE2

Palautetaan mieleen orgaanisen molekyylin eri esitystavat.
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Molekyylimallinnus

Molekyylimallinnuksella tarkoitetaan yleisesti erilaisia teoreettisia ja las-
kennallisia menetelmia, joilla pyritdan mallintamaan molekyylien raken-
netta ja kayttaytymista. Molekyylimallinnusta kadytetaan laskennallises-
sa kemiassa ja biologiassa, materiaalitutkimuksessa ja ladkeainesuunnit-
telussa.
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Canonical Hartree—Fock orbitals

e The canonical Hartree—Fock equations read: 7). = =01

e By choosing the orbitals
such that X is diagonal,
we obtain orbital
energies ¢, as
eigenvalues of the
Fock operator.

e Note that canonical
orbitals may look
different from what you
may have expected.
The figure shows
canonical MOs of
methane, for
example.

Ground-state MOs: Fe(IV)(corrolato)Cl
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Anharmonic constants wez, of BH, CO, Ny, HF, and F5 (cm™1)
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