Komnjymepcrku excnepumernm 6poj 1:
N3arpaama MoJsiekya

Teopujcke ocHOBe

ITpu u3pauyHaBamy 0COOMHA CHCTEeMa OJ HHTepeca MoTpedHO je HampaBuTu n300p:

1) modeTHUX KOOpAMHATA CBUX aTOMa KOJU Pelpe3eHTY]y CHUCTEM,

)
2) HaesnekTpucama (eHr. charge) u mysirumierHoctu (enr. multiplicity) cucrema,
3)
)

TEOPUJCKOT MOJIesia

4) Da3HOr CKylIa.

KoMb6unaiuja Teopujckor MeTona u 6a3HOT cKyla JAepuHuIIe MoJgeJT WA HHBO TEODHje.
3a uzpauyHnapamwa kopuctuhemo mporpavcku naketr Opka (ORCA - https://orcaforum.
kofo.mpg.de/).!

Y 0BOM HpPBOM KPATKOM eKCHepuMeHTy Tpeba mpoBekOATH H3TPAIHY MOJEKYJICKEe
CTPYKType Kopuctehm Ou0 mamup u OJIOBKY OHJI0 HEKH OJi I'padUUIKUX IIporpamMa 3a
npukas mojekysa. [loxempHo je kKopuctutu oba Haduna. HajjeanocTaBHUjM HAYHH Ja Ce
JnedbUHUITY KOOpIMHATE je j1a ce y uHIyT (baja yHece 60k usmely 3nakosa 3pespune (),
nouyT cJjejeher:

* Ctype Charge Mult

koordinate

Osnie Ctype moxke Outn int (of eHr. interal) 3a yHyTpalimbe KOODJIMHATE HJIH T3B.
Z-matpuily, xyz 3a /lekaproBe Koop/nHaTe, gzmat za Z-Marpuily y dhopMaTy Koju ce Ko-
puctu y nporpamy Gaussian, unn xyzfile 3a unTame KOODAWHATA U3 CIIOJbAIIber (ajiia.

Z-maTpura

Kama Mosekys Koju ce HCUTYje HUje TpeBHIlle BeJUKH, IIOTOIHO je Ja ce PYIHO YHeCy
JyKUHE Be3a, YIIOBU u3Mely Be3a u auemapuu yriaosu. /ledunucame MOIEKYICKe CTPYK-
Type Ha 0Baj HAYMH Ha3uBa ce Z-marpuna. Kako 6u ce onpenano 1oJioxkaj HEKOI aToMa,
norpeoHo je mect O6pojeBa: NA, NB u NC koju npeacrapbajy OpojeBe aToMa ca KOjuMa, je
JlaTu aToM 1oBe3am, 3atuM R, A u D 3a xyxuny Be3se, yrao Be3e u JHe/IAPHA yTIao, PEJIOM.
3Haveme OBUX OpojeBa je ciefehe:

« NA: arom y omgHOCY Ha KOjH je JaTh aToM Ha pacrojamy R.

« NB: matu arom rpaam yrao A ca arommma NA u NB.

'urupame: 1) Neese, F. The ORCA program system Wiley Interdisciplinary Reviews: Computational
Molecular Science, 2012, Vol. 2, Tssue 1, Pages 73 - 78; 2) Neese, F. Software update: the ORCA program
system, version 4.0 Wiley Interdisciplinary Reviews: Computational Molecular Science, 2017, Vol. 8, Issue
1, p. el327.
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« NC: gatu arom rpagu amegapuu yrao D ca aromuma NA, NB u NC. Opo je yrao
u3mely naror aroma u aroma NC kana ce riema ny:x NA-NB oce.

YraoBu ¢y yBek y crenenuma. lloapasymeBaHa jeuHHIA 32 pacrojarbe je anrcrpem (1
A=1-10"""m) au ce mory m3abparu u aTomcke jeauunue (1 Bohr= ag = 0.529 A). IIpsu
aTOM ce YBEK CMeITa y KOOPJAWHATHU novdeTak. I[pyru atoMm je cmermTen Ha pacTojamy R
JIyK jeHe KoopamuarHe oce (Ha npumep z-oce). Tpehu arom je y (ump.) xz pasau. 3a
neduHICAKkE MOI0Kaja CBAKOT caejeher aroMa HEONXOIHO je CBHUX ITECT TOpe MOMEHYTHX
opojena.

PopmaT Koju ce KOPUCTe y IporpaMcKoM nakery Opka je:

* int Charge Mult

Atom1l NA NB NC

R AD
Atom2 NA NB NC R A D

AtomN NA NB NC R A D
*

Ha mpumep, 3a monexyn H,CO pasymua cTpyKTypa 6m Omia:

* int 0 1

C 0 0O 0.00 0.0 0.0
0 1 00 1.20 0.0 0.0
H 120 1.10 120.0 0.0
H 1 23 1.10 120.0 180.0
*

YecTo je 3rojiHO BPEJIHOCTH 3a JIy’KUHE Be3a W yrjose jedunucatu y nocedOHOM OJIOKY
hparas BaH Z-MaTpHIle:

%paras

RC0=1.20

RCH=1.10

ACOH=120.0

D=180.0
end
* int 0 1
(6 000 0.0 0.0 0.0
0 1 00 {RCO} 0.0 0.0
H 1 20 {RCH} {ACOH} 0.0
H 123 {RCH} {ACOH} {D}
*

lexapToBe KoopJauHaTE

V 0BOM CiIydajy je 3a CBaKH aTOM MOTPeGHO YHETH PeoM I, y i 2 Koopauaaty (y A).
3a uctu H,CO mosexys nanyT 6u 6uo:

* xyz 0 1

C 0.000000 0.000000 0.000000
0 1.200000 0.000000 0.000000
H -0.550000 0.952628 0.000000
H -0.550000 -0.952628 0.000000
*



3ajarak

Hanucaru Z-marpuna 3a ciaejeha jeguihema, Bojehn padyna 0 Ha3HAYEHO] CUMETPU)U
3a CBaKy OjI CTPYKTypa W Kopuctehu ,cramjapine”’ reoMeTpujcke mapamerpe HaBele y
TabeJIM TeCHO:

Tabesa 1. Mosekynu, cuMeTpuja U CTaHIAPIHUA T€OMETPUCKHU TTapaMeTpH.

Mouiexyu Cumerpuja Besa JyskuHa
CH, Tq C-C 1.54 &
o Cav C=C 1.34 A
oty Don 0=C 1.22 A
o Doct C-0 1.40 A
H,00H Cs C=0 1.20 A
H,00 Cov C=0 1.13 A
aooon € C-H 1.10 A
g% g‘”h N-H 1.05 A
i = O-H 1.00 A
LIH COOV . o
: Li-F 1.57 A
LiF Cov Lih s i
NH, Csy 1- .6
H,O Coy
HQF Civ Hueanpuu yrao  109.5°
[yunua C,




Komnjymepcrku excnepumenm 6poj 2:
3pagyyHaBama ca €JIeKTPOHCKUM CTPYKTYPHUM MeTOJaMa

Teopujcke ocHOBe

Y oBOoM ekcrnepuMeHTY Tpeba M3BECTH IpPBa W3pavyHaBarba KOpUIThemeM Xaprpu-
DokoBe MeTozie WM MeToje camoycariatieHor nosba (enr. Self Consistent Field - SCF).
Hub je ynmosnaTu ce ca OCHOBHHM BeJMYMHAMA KOJH ce J00Hjajy Y TUM PAdyHHMA.

YkynHa enepruja

VKymHa eHepruja MOJeKyJa MpeicTaB/ba HeTAaTUBHY BPEIHOCTH eHepruje Koja je Imo-
TpebHa J1a ce ¢Be YecTuIle (eJIEKTPOHU 1 je3rpa) y MOJIEKYJIy 0/[BOje Ha OECKOHATHY y/Iasbe-
HOCT jesiHe oJ1 apyrux. Jlaksie, yKymHa eHepruja je Beoma Besimku 0poj. Fbena jeaunarna
je Hartree (cumbos Ey), Koja ce jour HAa3uBa U aTOMCKOM jeTHHUIIOM eHepruje. Beoma Ko-
PHUCHO je 3amaMTuTH (pakTope nperBapama Ey y HeKe oJ je IuHuIIa KOje Cy BHIIE KOPUCTE
y XeMUju:

1 Ep = 27.2107 eV = 627.51 kcal /mol = 2625.5 kJ/mol = 219474.2 cm ™!,

Y naureparypu m3 00/aCTH KBAHTHE XEMHUja YECTO C€ €HEpruja MpuKa3yje y jeJuHuiiaMa
kcal /mol (1 kecal/mol = 4.184 kJ/mol), nako osa jenmuuna uuje y CU cucremy, mro Huje
no6pa Hay4uHa Ipakca. Y CIeKTPOCKONHju Hajuemiie ce kopucty jemunmma cmt (1 eV =
8065.73 cm™1).

Ha nmpumep, HepesaTuBUCTHYKA YKYTHA eHepruja Mosekyaa N, je mpubanxuo 109.54
Ep mrro je ornpuituke 290 000 kJ /mol. C apyre crpane, 3a XxeMujy ¢y 3HaUYajHE €HEPreTCKe
paznuke pena Beamanne 1 kJ/mol. Moxe ce pehn:

Jla ce y KBAaHTHO] XeMUjN TOCTaB/ba TeYKAK 33JaTaK padyHarma MaJInX pasjinka n3Mebhy
BeJIMKUX OpojeBa W TO ca BUCOKOM TadHomhy. Pesyirare 3a ykynny eneprujy v Ey mo-
TPpeOHO je MPUKA3WBATH HajMame ca 3 JenuMalre, JOK je yoOmdajen mpukas ca 6 meru-
MaJa.

Ha cpehy, nuje meomxogHo padyHaTw YKYIHY €HEPrHjy MOJieKyja ca TadHomthy o 1
kJ/mol. [Ta je To ciyuaj kBanTHa Xemuja 6u 6usta dpycrpupajyhia nerpaknpadka o61acT.
Tek mocsreimUX TOMWHA je MOTyhe mOCTUNU TAaKBY TAYHOCT, U TO CaMO 3a MaJie MOJIEKYJIe.
Y XeMHuju, YBeK ce Mepe eHepreTcke pas/HKe W IPH OJy3uMarby HajBelid €0 rpelraka
KOje Ce IpaBe IPU M3pAdyHaBamby YKYyIHE €Hepruje ce MmOHuIITU. 3amnpaso, najsehu s0-
NPUWHOC YKYIIHO] €HEePIuju faje jaka WHTePAKIMja YHYTPAIThAX eJeKTPOHA Ca je3rpuMa,
a TH €JIGKTPOHUW He yTHYY 3HAYajHO HAa XEMHUJCKO IMOHAIAMme aroMa y Mojiekyry. Mnax,
OCHOBHH TIpo0JieM ocTaje, J00Hjabe eHePreTCKUX pa3juKa Koje ¢y MaJje Ha MOJEKYJICKO]
CKAJIU aJi KOje Cy BPJIO BaKHe 3a OIMKMC XeMUjCKOT MOHAMIalkha MOJIEKYJIa.

Penarusno je nako mspauynaru u 99 % ykymme enmepruje - Beh ca Xaprpu-PokoBoM
MeTo/10M TO je Moryhe. MehyTum masta pesiaTuBHa I'pelika Ipu padyHaby YKyIHE eHePrije
MOZKe JIa MPOY3POKYje BEJINKY PeJaTUBHY I'DEIKY KOJI eHePreTCKUX paszinka. Ha npumep,
Xaprpu-Pokosa enepruja (ca triple zeta 6azom) 3a N, je 108.99 E; mmro je 99.5 % oxn
raune spegnoctu (109.54 Ey) ykynne enepruje, a 3a arom azora 54.40 Ey, mro je 99.65%
taune Bpegaoctu (54.40 Ey). Jlako pobujamo ma je enepruja sese (109.54—2-54.40) = 0.19
En, mro je Tex 53% on ekcuepumMenTtasne Bpeanoctu, Koja uznocu 0.36 Ey.
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Enepruja opburana

Y Xaptpu-PoKoBoj T€OpUjH, CBAKO] KAHOHCKO] MOJEKYJICKO] OPOUTAN MPUIPYKEHA je
jemunCcTBEHA eHepruja MoJekyscke opouraie (MO). 3a pasniuky o yKynHe eHepruje, op-
OuTaJiHe eHepruje HEMajy ,alcoayTHO" (PU3MYKO 3HAUYECIHE, 3aTO IITO CY Y TEOPHUjU YBEJICHE
Kako 6u Ousin nepuHUCAHT YCJI0BU OPTOHOPMUPAHOCTH H3Mel)y MoJIeKyJIcKuX opbuTtalia.
Nnak, #a ocnoBy KonMamncoBe TeopeMe, eHepruje OKyIHpaHHX opOuTaia uUMajy cienehe
3HAYCHHE:

Enepruja nate kanoncke MO mpubanmKHO je je/IHaAKa HETaTUBHO] eHEPIUjH KOja je To-
TpebHa J1a ce eJIEKTPOH YKJIOHH U3 Te opburalie.

Ha ocnoBy oBe Teopeme MoxKe ce npejpueru (IIpBa) eHepruja joHu3armje MoJeKyJIa, Koja
je npuOJIMZKHO je/lHaKa HEraTWBHOj €HEPrUju HajBUIIE MOIMYHHEHE MOJEKYJICKe opOuTase
(enr. highest occupied MO - HOMO). 3a Bumie enepruje joHusanuje Tpeba MOCMATPaTH
eHepruje yHyTpammbux opouraia. CIHYHO, eHepruja HajHUZKe HeOKylupaHne (BUPTyaJIHe)
opbutasa (eur. lowest unoccupied MO - LUMO) je npubamKkHO jenmaka (IPBOM) eJIeK-
TPOHCKOM a(PUHUTETY MOJIEKYJIA.

O6auk MoJieKyJacKux opodburana

Hajupe tpeba mcrahu na came opburtajie Hemajy cTporo (pu3MYKO 3HAYEHE, 33 Pas-
JUKY o1 yKynHe N-ejnekTponcke Xaptpu-Pokope TasacHe (pyHKIHje U 0] TPUIPYKEHE
I'YCTHHE HaeJleKTpucama. Opbutaje cy y Teopujy yBeleHe Kao nmomohnu objektu. Unak,
y XapTpu-PoKOBOj TEOPHUjH, CBaKa OpOUTAJIA OIHUCYje KpeTamhe eJeKTPOHA Y CMHUCIY JIa
KBajapar (Mo/yJa) opobuTase Onucyjy pacruojeay IyCTHHY BepoBaTHONE HA/lazKerha eJIeK-
TPOHA y TOj opOuTa . Y OBOM eKCIepuMeHTy Tpeba (y3 yKuBarbe y MmocMaTparmby 00JInKa
opbuTasa) pasBpcraT opouTaTa MO KapakTepy Ha o, o*, 7, m* nim ycamsbene napose (Ip)
U OJIpeTUTH BHUXOBE CHUMETPHjCKe O3HaKe Ha OCHOBY Teopuje rpyma. Vcmos je maT mpumep
3a KaHOHCKEe MOJIEKYJICKe OpOuTaje eTeHa U BOJe.

Eten Ds, Tpyna Bona Cy, rpymna
0 Be3WBHe opOuTae 0 aHTWBE3WBHA 0 BEe3UBHA
2ag Sag 2b3u 1b2
T Be3uBHe opOuTaie 7% aHTUBE3WBHA | [p - ycaM/beHU Tap
1bgy, 1b1y




CeTumo ce, KaHOHCKe OpOHuTaje ce TpaHCHOPMHIIY IO UPEAYITUOUTIHAM Pelpe3eHTAIH-
jaMa rpyne Tadke K0jo] MOJIeKyJl IHpuiaja. Takohe, cuMerpuja crama Koje ce pa3mar-
pa jgobmja ce Ha OCHOBY CHMETpPHje HMOJYHONyHeHHX OpOuTaa y JaToj eJeKTPOHCKO]
koHdurypanuju. Ce momymene opbuTaie (ca IBa eJeKTPOHA) MPUNAIA]y TOTATHO CH-
METPHUYHOj] UPeAyIUOUIHO] perpe3eHTanuju. Moekyin ca 3aTBOPEHUM JbyCKaMa, UMajy
TOTAJHO CUMETPUIHO OCHOBHO €JIEKTPOHCKO CTAIbe.

[Moncehamwa pamau, vHa Caumu (1) je meMaTcKn MPUKA3aH PACIOPE, €eKTPOHA MO MOJIe-
KYJICKHM opOuTajiamMa 3a MOJIEKYJ/ BOJe Y OCHOBHOM W TPH NMPon3BOJbHA mobyhena crama.

E

— 2b2 — 2b2 % 2b2 — 2b2
E— 4@1 % 4&1 % 4@1 % 4@1

Cauxa 1. O3HaKe cTama KoJ MOJIEKYJa BOJIE 3a Pa3JHUHTe PACIOpeJIe eJIeKTPOHA 10
MOJIEKYJICKUM OpOHUTaIaMa.

YkynHa ryctuHa HaejiekTpucama. unoaan moment. Ilomynannona ananmsa.

Y Xaptpu-PoKoBOj Teopuju, yKyIHA eJeKTPOHCKA I'yCTUHA je JaTa Kao cyMa JOIPH-
HOCA TI0je TMHAYHUX OopOuTasIa Koje unHe CliejTepoBy JeTepMUHATHY. 3a CHCTEM Ca 3aTBO-
DEHUM JbyCKaMa YKYIHA eJIeKTPOHCKA TYCTHUHA je:

N/2

plr) = 23" (o)

npu yemy ce (akTop 2 jaBiba jep je caka MO momymeHa ca nBa eqekTpora. V3 yKymHe
eJIeKTPOHCKE T'YCTHHE MOTY Cce U3PpavdyHATH PA3JIUYUTH MOMEHTH pacrojesie HaeleKTpU-
cama. HajBaxkHuju je HApaBHO IMIIOJHH MOMEHT KOjH je HMOBE3aH ca MmoJjapHomhy moJie-
ky/aa. Jlumosau momeHnT je omncepsabsia. Ou ce padyna u3 nosoxaja Ry n Haenexkrpucama



Z 4 je3rapa W eJIeKTPOHCKe I'yCTHHE HaeJeKTPHUCamka Kao:

M
paip =Y ZaRa— /P(r)dra
A=1

HpH YeMy 3HaK MUHYC HOTHYE O/l HeraTHBHOI HAeJEeKTPHUCAba eJIEKTPOHA. Y TOPHO] jeji-
HAYMHU JTUIOTHA MOMEHT je y aroMcKuM jennmaniama (a.u.). Kako 6u ce mpukasao y 1o-
roguujuM jenuaurnama (1e6aj, D) norpebHO je BPEJHOCT y a.u. MOMHOXKHUTH ca 2.541798.
JIMTOJTHE MOMEHT je BEKTOD YCMepeH O] IeHTpa HeraTHBHOTI HAaeJeKTPUCAHa MOJEKYIIa
Ka TIEHTPY MO3UTUBHOT HAECTEKTPHUCAIHA.

Baxkan KoHIenT y xeMuju je napriujajgHo HACJACKTPHCAIbE 1Oje/IMHAYHAX aTOMa y MO-
JIEKYJTy. 3a Pa3auKy O/ JUIIOJTHOT MOMEHTA HapINjaTHO HaeJeKTPUCae Hije oncepnab.ia.
HazkasocT, He OCTOjU jeIMHCTBEH HAYUH JIa C€ YKYITHA I'YCTUHA HACJIEKTPHUCAIha Pa3Jjio-
JKH Ha JIeJIOBe KOju ,JIpUnajajy’ mojenwHavHNM aroMuma. CTora je MmpejiozKeHO BHIIEe
Pa3IMYATHX NPOIEAypa Ja ce Johe 10 TPUOINKHOT pa3Jarama, U CBe OHe Ce 30BY ITOIY-
Jganuone anasunse. Hujeana o1 oBUX mporeaypa He MOYUBa CTPOro Ha (BU3MIKOj PeaiHo-
cru. MehyTum, Ha OCHOBY HOIY/IAIMOHE AHAJIN3E MOXKEMO U3BECTU TPUOIUKHE 3aK/by YKe
O MpOMeHaMa paclojese HAeJeKTPUCaha y TPYIN CPOJAHUX MOJIEKY/a. 300T TOTA, CKOPO
CBU MPOTPAMU 3a KBAHTO-XeMUjCKa M3padyHaBama y ayTHyT ajiay Aajy pe3yiaTate HeKe
on oBux ananu3a. Ha mpumep, y mporpamy OpKa, Npy NoJpasyMeBaHUM O/IeTIaBabUMa
mramiajy ce Manukenosa (Mulliken), Jlynsunosa (Lowdin) u Majeposa (Mayer) ananunsa.

3agarak

3a MoJsieKyJ/ie u3 IpBor ekciepuMmenTa nmokpenytu SCF uspauynapame kopucrehu orpa-
nuueny Xaprpu-PokoBy merony RHF ca double zeta 6aszuum ckynom def2-SVP. Hajjes-
HOCTABHUjU WHITYT Ou OHO:

!RHF def2-SVP

* int 0 1

C 00O 0.00 0.0 0.0
0 100 1.20 0.0 0.0
H 120 1.10 120.0 0.0
H 1 23 1.10 120.0 180.0
*

Hugo teopuje win Mojien ce Hajuerihie obeexkaBa Kao Mojes1/6a3a, na 61 y 0BOM CIydajy
10 6m10: RHF/def2-SVP.
ITocmarparu caejehe Benuaune:

1. Ha ocroBy pesystata nomy amnuone ananuse (Manukerose u JIynpurose) wahu nap-
UjaTHA HaeJeKTPUCAha PEIUMO aTOMa YIVbeHUKA Y Pa3InIuTiuM MoaekyanMa. [Ipe-
CTAaBUTHU pe3ysTare Tabenapuo. Jla u ce 0BU pe3ysITaTh CaazKy ca BaIloM XeMUjCKOM
UHTYUIHjOM ]

2. llpeacTaBuTu crosballlibe opbUTaie MoJIeKy1a Kopucrehn Hexkn on rpaduIKux mpo-
rpama. Jeman on mux je mporpam Chemcraft, https://www.chemcraftprog.com/.
KnacudukoBaru mosiekyJicke opourase Kao o, o, m, T° Wan ycaMmJbeHe ImapoBe.
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Hanomena: 3a nprame opburtana y rpadpudkom mporpamy Chemcraft morpebno je y
UHIYT baja g10aaTn:

%output

Print [P_Basis] 2

Print [P_Mos] 1
end

3. 3a jeman on MojeKyna HampaBuTu KBaHTuTaTuBHY MO mewmy, Koja ce cactoju u3s
NONMYHeHNX W MPBe TPU HeNOoNMymeHe MoJieKyycke opburtasie. Hahu wpenynubuane
penpesentanuju cBux MO u yHeTn ux y memy.

4. OnpeanTu jOHU3AIWOHE eHepruje Ha ocHOBY KomMaHCcOBe Teopeme W yHIOPEIUTH Ca
eKCIIePUMEHTATHUM Pe3yJITaTUMa JATUM Y Tabew UCIIO/I.

5. llpencraBuTn auioTHE MOMEHTe W3 ayTHyTa U YHOPEIUTH Ca eKCIePUMEHTAJTHUM
pe3yaTraruma u3 tabele.

6. Ha ocHoBy mpeTxogHux pesyJirara OJApeUuTH MPOCeTHY alcoayTHY IpemKy, Hajpehy
ATICOJIYTHY T'PENIKY, IPOCEIHO OJICTYIIahe O] eKCIIePUMEHTAJTHUX BPETHOCTH B CTaH-
Japany jgesujanujy. OBe BeJIMYHHE CY KOPHCHE Kao IOKA3aTe/bH MOY3JAHOCTH pa-
YyHa Ca KOPUIINEeHMM HMBOOM TEOPHUje W IHHUXOBE TEH/EHIMje Jia LPEelethbyjy HJIu
MOTHEmY]Y JaTe BeJuduHe.

Tabena 2. ExcnepuMenTaIHe BPeJHOCTH JUIOJHEX MOMeHAaTa M eHepruja joHm3amnmjal

Monekyn Junosnu moment (D)  Emnepruja jomuzamuje (eV)
CH, 0.000 12.61 £ 0.01
O, H, 0.000 11.56 + 0.02
C,H, 0.000 10.51 £ 0.015
C,H, 0.000 11.41 + 0.01
H,COH 1.700 10.84 £0.07
H,CO 2.330 10.86
HCOOH 1.410 11.31
CO, 0.000 13.778 £ 0.002
CO 0.112 14.0142 + 0.0003
LiH 5.880 7.9+0.3
LiF 6.330 11.3
NH, 1.470 10.07 £ 0.01
H,O 1.850 12.6188 == 0.0009
HF 1.820 16.06
| Biszainzsci 1.095 8.9

! TIpeysero ca https://webbook.nist.gov/chemistry/
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