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Dulezité programy
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Uil all

1) Aktivace systému modulu:

S site activate wolf

2a) Aktivace modulu avogadro:
$ module add avogadro

2b) Spusténi programu avogadro:
$ avogadro

3a) Aktivace modulu vmd:
S module add wvmd
3b) Spusténi programu vimd:
S vmd

4a) Aktivace modulu molekel:
S module add molekel

4b) Spusteéni programu molekel:
S molekel
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5a) Aktivace modulu gaussian:
$ module add gaussian:03.El

5b) Spusténi programu gaussian:
$ g03 soubor

Dokumentace: www.gaussian.com

Energie uvadéna v programu gaussian je v Hartree:

1 Hartree = 627.509 kcal/mol
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Zadani

Vyberte jednoduchou reakci (< 25atomu) typu

A+B ---> C
a vypoctete jeji reakEni a aktivaéni volnou energii semiempirickymi
metodami AM1 a PM3
(vypoc€ty energie ve vakuu, model idelalniho plynu pro vypocty
termodynamickych veli€in)
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A + B --/[--> AB ---> (AB) ---> C

A AN

Nekonecné vzdalené Predreakéni Tl’asl;?\’/tnl Produkt
reaktanty komplex +

. Nutno nalézt
Muzeme snadno reakéni cestu

namodelovat

MGOzeme snadno
namodelovat
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Vychozi a koncovy
stav
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1) Vypocet celkové reakcni energie

A + B --l[--> AB ---> (AB) ---> C

Nemusime znat, viz. termodynamika
a vlastnosti stavovych funkci
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1) Molekulu X postavime ve vhodném 3D editoru
) Provedeme optimalizaci jeji geometrie pomoci molekulové mechaniky
Dale provedeme optimalizaci jeji geometrie pomoci zvolené semiempirické

metody
Oveéerime, ze nalezena geometrie je lokalnim minimem na PES, vypocteme

termodynamické vlastnosti
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1 Avogadro 2 3 Gaussian 4 Gaussian
Stavba 3D Optimalizace Optimalizace Vypocet
modelu  'modelu (MMFF94) (PM3) frekvenci (PM3)
X=A B, C
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Avogadro Gaussian Gaussian

Stavba 3D Optimalizace Optimalizace Vypocet

modelu | 'modelu (MMFF94) 4 (PM3) frekvenci (PM3)
/ /
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Priprava vstupniho souboru pro program gaussian:
e primo v programu Avogadro
* nebo ulozeni souradnic ve formatu xyz a manulalni
priprava vstupniho souboru v textovém editoru
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K pripravé vstupnich souborl nebo k prohlizeni vysledkd |ze pouzit nasledujici
textové editory:

e kwrite
 kate
« gedit

Spusténi v terminalu (prikazové radce):

$ kwrite &> /dev/null &

Kazdy vypocet provadime v samostatném adresari. Adresare Cislujeme
chronologicky.

C7800 Pocitacova chemie a molekulové modelovani I - cviceni -11 -




Souborovy system I

> Vytvoreni adresaru

> Kopirovani soubori a adresaru
> PFesouvani soubort a adresaru
» Mazani souboru a adresaru

» Specialni znaky
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» Vytvoreni adresare

$ mkdir jmeno_adresare

A4

> Vytvoreni vhorenych adresart

$ mkdir -p jmeno_adresarel/jmeno_adresare2/jmeno_adresare3
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Ke kopirovani slouzi prikaz “cp”

$ cp souborl soubor2
vytvori kopii souboru “souborl” s nazvem “soubor2”

$ cp souborl soubor2 soubor3 adresarl/

3] (1] 7 (1

kopiruje soubory “souborl”, “soubor2”, “soubor3” do adresare “adresarl”

$ cp -r adresarl adresar2

vytvori kopii adresare “adresarl” s nazvem “adresar2”; pokud adresar
“adresar2” jiz existuje, vytvori kopii adresare “adresarl” jako podadresar
adresare “adresar2”

$ cp -r souborl adresar2 soubor3 adresarl/

kopiruje soubory “souborl”, “soubor3” a adresar “adresar2” do adresare
“adresarl”
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K presouvani nebo prejmenovavani slouzi prikaz “mv”

$ mv souborl soubor?2
prejmenuje soubor “souborl” na “soubor2”

$ mv souborl soubor2 soubor3 adresarl/

presune soubory “souborl”, “soubor2”, “soubor3” do adresare “adresarl”

$ mv -r adresarl adresar2

prejmenuje adresar “adresarl” na “adresar2”; pokud adresar “adresar2” jiz
existuje, presune adresar “adresarl” do adresare “adresar2”

$ mv -r souborl adresar2 soubor3 adresarl/

presune soubory “souborl”, “soubor3” a adresar “adresar2” do adresare
“adresarl”
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Specialni znaky v nazvech soubort:
* - cokoliv v ndzvu souboru (bez skrytych soubor()
? -jeden znak v ndzvu souboru
[1 - rozsah (jeden znak) v nazvu souboru, pr. [ajk], [a,],K], [a-]]

Expanzi specéalnich znakl provadi shell jesté pred spusténim samotného
pfikazu. Expanzi Ize zabranit uvedenim jména v uvozovkach nebo pouzitim
zpétného lomitka pred specialnim znakem.

Priklady:

$rm*
smaze vSechny soubory v aktualnim adreséafi (kromé adresari)

$ mv A? Tmp/

presune soubory s ndzvem zacinajicim pismenem “A” a obsahujicim dva znaky
do adresare “Tmp”
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Optimalizace
geometrie
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metoda optimalizace geometrie

# PM3 Opt NOSymm/ neuvazovat symetrii

komentar popisujici
ROPISU] (prazdny radek)

Vypocet\\\\\\\h-komentar multiplicita,
(prazdny radek) 1=singlet
naboj

znacka XYy 2
znacka XYy 2
znacka x y z

celkovy naboj
systemu ...............
(prazdny radek)

znacka jednotlivych atom( souradnice atomd

soubor ukladame s priponou .com
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1) Aktivace systému modulu:

pouze jednou v daném
$ site activate wolf terminalu

2) Aktivace modulu gaussian:

$ module add gaussian:03.El

3) Spusténi vypoctu:

$ g03 soubo:‘\\\\\

jméno vstupniho souboru bez pripony .com
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1) Aktivace systému modulu: . ,
pouze jednou v daném

$ site activate wolf terminalu

2) Aktivace modulu gaussian:

$ module add gaussian:03.El

3) Spusténi vypoctu:

$ g03 soubo:‘\\\\\

jméno vstupniho souboru bez pripony .com

\j
Po skonceni vypoctu bude v adresari novy soubor (soubor.log)
obsahujici vysledky optimalizace geometrie.
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1) Otevrete vystupni soubor v textovém editoru:

S kwrite soubor.log &> /dev/null &

2) Projdéte souborem, pouvazujte nad vyznamem jednotlivych sekci

It= 11 PL= 0.381D-06 DiagD=F ESCF= 0.069518 Diff= 0.925D-08 RMSDP= 0.495D-07.

<_Energy=  0.002554790921 NIter= 1

Item Value Threshold Convgrged?

Maximum Force 0.000098 0.000450 YES
RMS Force 0.000030 0.000300 YES
Maximum Displacement 0.000706 0.001800 YES
RMS Displacement 0.000217 0.001200 YES

Predicted change in Energy=-1.518033D-07
Optimization

Normal termination of Gaussian>03 at Tue Oct 26 ....
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u% Dptimalizace,

1) Aktivace modulu gqmutil:

$ module add gmutil

2) Zobrazeni prubéhu optimalizace (energie):

S extract-gopt-ene soubor.log

3) Prubéh optimalizace (vSechny geometrie):

$ extract-gopt-ene soubor.log > soubor opt.xyz

4) Ziskani optimalizované geometrie (posledni):

$ extract-xyz-str soubor opt.xyz last > soubor last.xyz

Je vhodné se podivat na pribéh optimalizace, napr. v programu vmd
(v hlavnim okné je pak mozné presouvat mezi jednotlivymi geometriemi)
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Avogadro Gaussian Gaussian
Stavba 3D Optimalizace Optimalizace Vypocet
modelu  'modelu (MMFF94) (PM3)’ freyvenci(PM3)
/

u
Priprava vstupniho souboru pro program gaussian:

« v textovém editoru z xyz souradnic
optimalizované geometrie
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Frekvencni
analyza

http://gaussian.com/g_whitepap/vib.htm

http://gaussian.com/g_whitepap/thermo.htm
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metoda v ,
frekvencni analyza

neuvazovat symetrii
komentar popisujici # PM3 Freq NoSymma — covazovatsyme

AP (prazdny radek)
Vypocet\\\\\\\h-komentar multiplicita,
(prazdny radek) 1=singlet
naboj

znacka XYy 2
znacka XYy 2
znacka x y z

celkovy naboj
Systemu ...............
(prazdny radek)

znacka jednotlivych atom( souradnice atomd

soubor ukladame s priponou .com
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1) Otevrete vystupni soubor v textovém editoru:

$ kwrite soubor.log &> /dev/null &

2) Projdéte souborem, pouvazujte nad vyznamem jednotlivych sekci

1 2 3

A A A
Frequencies -?@ 295.3209 378.1819
Red. masses -- .7238 1.6971 2.2827
Zero-point correction= 0.179901 (Hartree/Particle)
Thermal correction to Energy= 0.186115
Thermal correction to Enthalpy= 0.187060
Thermal correction to Gibbs Free Energy= 0.150027
Sum of electronic and zero-point Energies= 0.182456
Sum of electronic and thermal Energies= 0.188670
Sum of electronic and thermal Enthalpies= 0.189614

Sum of electronic and thermal Free Energies=

energie
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2) Projdéte souborem, pouvazujte nad vyznamem jednotlivych sekci

Sum of electronic and thermal Free Energies=

Maximum Force
RMS Force
Maximum Displacement
RMS Displacement

0.000106
0.000043
0.000879
0.000308

Normal termination) of Gaussian 03 at

Threshold Co
0.000450
0.000300
0.001800
0.001200

0.152582

ged?
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Vizualizace vibraci

1) Aktivace modulu molekel:
S module add molekel

2) Otevreni programu molekel:
S molekel

3) Nacist do programu soubor soubor.log:

4) Animation->Per molecule settings ...
« Animation (Tab) - Animation mode - Vibration
 Vibration (Tab) —» zvolit danou vibraci

4) Animation->Start animation
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ReakcCni cesta
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hledani cesty
—

AB ---> (AB) --->C

NN

Tranzitni
Predreakcni stav Produkt

komplex ?

budeme hledat
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Coordinate
driving
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Volba vhodné reakéni koordinaty popisujici priabéh reakce
« Reakcni koordinata je vétSinou velmi komplikovana
Je nutno pouzit zjednodusenou koordinatu co nejlépe postihujici reakci

Vybirdme z jednoduchych geometrickych parametrd (délka, uhel, torzni
uhel atd.)

U reakci se nejCastéji pouzivaji vzdalenosti mezi atomy, mezi kterymi
vznikaji nebo zanikaji vazby.

U konformacnich prechodid se pak vétsinou pouzivaji torzni Uhly.
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/ optimalizace geometrie se zméeénou souradnic

# PM3 Opt=ModRedundant NoSymm
(prazdny radek)
komentar
(prazdny radek)
naboj 1
znacka x y z
znacka X y z
znacka X y z

d & &

Scan (driving), dalsi moznosti viz. manual

Pocet krokl (celé cislo)

............ Kombinace musi
(prazdny zarucit roztrzeni nebo

B Al A2 S NStep StepSize vznik vazby

prinzdny radek) ) | ) .
delka kroku (kladné nebo aporné cislo),

¢islo musi obsahovat desetinou tecku
(pro vzdalenost je optimum okolo 0.1 A)

Cislo prvniho atomu (pocita se od jedné)

Cislo druhého atomu (pocita se od jedné)
ménime vzdalenost
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1) Aktivace modulu gqmutil:

$ module add gmutil

2) Zobrazeni prabéhu drivingu (energie):

$ extract-gdrv-ene soubor.log

3) Prubéh drivingu (vSechny geometrie):

$ extract-gdrv-ene soubor.log > soubor drv.xyz

4) Ziskani vyznamné (N-té) geometrie:
$ extract-xyz-str soubor drv.xyz N1 > soubor TS.xyz

$ extract-xyz-str soubor drv.xyz N2 > soubor PR.xyz

Je vhodné se podivat na pribéh optimalizace, napr. v programu vmd
(v hlavnim okné je pak mozné presouvat mezi jednotlivymi geometriemi)
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# Coordinate: R(4,7)

odhad tranzitniho stavu

# Step Value

1
2
3
4
5
6
7
8

9
10
11
12
13
14
15
16

1.5380
1.6380
1.7380
1.8380
1.9380
2.0380
2.1380
2.2380
2.3380
2.4380
2.5380
2.6380
2.7380
2.8380
2.9380
3.0380

Energy [kcal/mol] S Energy [au]

0.000 - 0.002554791

2.648 / 0.00¢

8.526 / 0.016141320
15.826 / 0.027774776
23.919 / 0,040672342
32.626 / .054548199
41.714 / 0.069029627

0.083423613
0.096886686
0.108683559
0.118340986
0.125671188
0.130680500
0.060228061
0.058929736
0.057970622

odhad predreakc¢niho komplexu
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odhad tranzitniho stavu
reakce

~1

AE (kcal mol )
N W A O O N ®
o o o o o o o

—
o

Zlom indikuje, ze pouzita
- koordinata ne zcela
postihuje pribéh reakce

2.5

distance (A)

3.0

trhdme vazbu

produkt
(vychozi stav drivingu)

odhad predreakcniho
komplexu
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Gaussian
Driving
(PM3)
Tranzitni stav Predreakcni komplex
Gaussian ”~ ‘4 Gaussian
Optimalizace TS Optimalizace
(PM3) (PM3)
Gaussian Gaussian
Vypocet Vypo,éet
frekvenci (PM3) frekvenci (PM3)
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Optimalizace
geometrie

Tranzitni stav (TS)
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% Dptimalize

pouzij v prvnim optimalizacnim kroku
explicitné spocCteny Hessian hledani tranzitniho stavu
(druhé derivace energie)

# PM3 Opt=(CE&cFC,TS,NoEigenTest,Manycle=25) NoSymm

(prazdny radek)

komentar

(prazdny radek)

naboj 1

znacka x y 2z

AEElEE 2y 2 L maximalni pocet
znacka X y z Pokracuj | tehdy, pokud optimaliza¢nich krokd
............... neni vstupni geometrie

(prazdny radek) blizko k TS.

soubor ukladame s priponou .com
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e Zpracovani vystupniho souboru je zcela stejné jako u normalni
optimalizace.

« Pokud je prekro¢en maximalni pocet krokd, je mozné zkusit pokracovat v
optimalizaci (extrahovat posledni souradnice a znovu provést optimalizaci)

« Pokud neni TS nalezen do cca 30 optimaliza¢nich krokU, je nutné nalézt
vhodnégjsi odhad TS.

e TS musi mit pouze jednu imaginarni (“zapornou”) frekvenci.
« Vibracni pohyb s imaginarni frekvenci musi sledovat vznik a zanik vazeb.
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