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請使用 Gaussian 09W 軟體完成下列計算工作        學號： 

 

1. 計算基態矽原子的第一游離能以及電子親和力，並完成下表，並與實驗值比較 (40%) 

Energy Si (h) Si+ (h) Si (h) IP1  

(kcal/mol) 

EA  

(kcal/mol) 

MP2/6-31+G*      

M06-2X/6-31+G*      

MP2/aug-cc-pVTZ      

CCSD(T)/aug-cc-pVTZ      
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2. (1) 使用 Internal Coordinates寫出 trans-1,2-dichloroethen C2H2Cl2 的分子結構 (C2h) (10%) 

 (2) 使用 B3LYP/6-31+G(d,p) 方法計算氯乙烯最佳化結構之各 CCl，C=C 鍵長、CCH 鍵角

以及各原子之 Mulliken Charges (15%) 

(3) 使用 B3LYP/6-31+G(d,p) 方法計算其 IR 光譜，並列出振動頻率與強度 (15%) 

 (4) 請畫出此分子之 HOMO 及 LUMO 圖形 (density orbitals)。(10%) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3. (1) 請以MP2/6-31+G(d,p)方法計算 H2O dimer, NH3 dimer, 以及 HOH…NH3 hydrogen bond 

dimers的分子結構 (15%)  

(2) 請計算上述分子的氫鍵能量 (in kcal/mol) (15%) 

 

 


