Kondensierte Phase - Solvatation

Molekiil wird mit Solvensmolekiilen umgeben

Gibb’sche Solvatationsenergie
A(g) = A(s) AGS(A)

Einfluss auf Potentialflichen




Menschutkin Reaktion von NH; und Chlormethan

gas
phase

aqueous
solution

Reaction coordinate
Kontinuumsmodelle — Elektrostatische Wechselwirkungen
Idealisierte Kavitét

Ladung in Kugel — Born’sche Gleichung

Dipol in Kugel — Kirkwood-Onsager

Einbindung der Polarisationsenergie in Hamilton Operator — SCRF

(self consistent reaction field)
Verbesserungen

1. Verwendung der tatsdchlichen Ladungsverteilung (nicht nur

Dipol)
2. Realistische Solvatoberflache

,,Polarizable Continuum Model*
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Hybridmethoden QM/MM (Quantum Mechanics/Molecular

Mechanics)
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