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• Počítání vlastností sloučenin
• ĤΨ=EΨ – Schrödingerova bezčasová rovnice
• Hartree – Fock metoda (HF)
• Báze aug-cc-pVDZ
• Programy: Avogadro, PSI4



ĤΨ=EΨ



Výstavbový model



𝜌𝜌 = |𝛹𝛹(𝑥𝑥)|2

















Molekulové vazby





















ĤΨ=EΨ



Částice v nekonečné jámě













Reakční teplo

ĤΨ=EΨ



+ Cl2 + HCl





∆𝐸𝐸 = 𝐸𝐸𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏 + 𝐸𝐸𝐶𝐶𝐶𝐶2 − 𝐸𝐸𝐻𝐻𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝐸𝐸𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏

Cl2 -918,9640159785 Ha

Benzen -230,7280030369 Ha

Chlorbenzen -689,6503230681 Ha

HCl -460,0916379704 Ha

∆𝐸𝐸 = −0,0499420231 Ha

∆𝐸𝐸 = − 131.1227916375 kJ� mol-1





2 H2 + O2 2 H2O



O2 -149,5360807 Ha

H2 -1,128826547 Ha

H2O -76,04182372 Ha

2∆𝐸𝐸 = 2𝐸𝐸𝐻𝐻2𝑂𝑂 − 2𝐸𝐸𝐻𝐻2
− 𝐸𝐸𝑂𝑂2

∆𝐸𝐸= -0,14495683495 Ha

∆𝐸𝐸= -380,58419915259 kJ� mol-1

2 H2 + O2 2 H2O



Výsledky

Vlastnost Měřená hodnota Teoretická hodnota

Reakční energie 
chlorbenzenu

131,123 kJ� mol-1 134,000 kJ� mol-1

Reakční energie H2O 380,580 kJ� mol-1 241,300 kJ� mol-1
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