En binding eller ikke en binding: Det er spgrsmalet
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Den kovalente bindingen er et sentralt begrep innen kjemi, og mye av
suksessen til kiemi som vitenskap skyldes vare evner til & knytte begrepet om
deling av elektronpar til atomers evne til & danne molekyler. Det finnes derfor
en meget rik litteratur knyttet til begrepet kjemisk binding og ulike
klassifikasjoner av kjemiske bindinger og vekselvirkninger.

Beregningskjemi har gjort det mulig & kvantifisere kjemisk binding. Men den
kjemiske bindingen er i seg selv ikke en observerbar stgrrelse, og det finnes
derfor mange ulike teoretiske definisjoner av en kjemisk binding. | dette
foredraget vil jeg gi forsgke & gi en kort oversikt over de viktigste metodene
som finnes for & karakterisere kjemiske bindinger, med et fokus pa
kontroversielle resultater som fglger av disse ulike definisjonene. Til slutt vil
jeg presentere en hypotese fra vart eget arbeid om hvordan man kan
visualisere en kjemisk binding basert pa magnetisk felt-induserte
elektronstgmmer i et molekyl..

Ved a visualisere disse magnetisk-felt-induserte strammene i enkle molekyler,
sa kan vi fa en god innsikt i hvordan elektroner strammer mellom to atomer
bundet sammen av en kjemisk binding. Nar vi studerer disse ringstrammene
som en funksjon av bindingsavstand, sa kan vi ogsa visualisere nar de to
atomene deler et elektronpar, og nar de to atomene utelukkende invovlerer
“egne” elektroner. Dette kan vaere en ny mate a definere og visualisere en
kjemisk binding pa.

! J.Jusélius, D.Sundholm, and J.Gauss, J.Chem.Phys. 121, 3952 (2004).
2 R.Bast, J.Jusélius, and T.Saue, Chem.Phys. 356, 187 (2009).

-4 -2 0 2 4
MCSCF magnetisk induserte strammer i hydrogenmolekylet ved en

bindingsavstand pa 2.4 bohr (ca. 1.2 A).



