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Pozadavky na zpracovan

Vysledky jednotlivych cviceni budou zpracovany do protokolu, ktery bude mit nasledujici
nalezitosti:
* Jméno a prijmeni, nazev cviceni a datum
* Pro kazdy tematicky okruh:
e Strucné shrnuti tématu véetné reakéniho schématu, pokud je to vhodné
* Pouzity software vcetné verzi
 Vysledky (tabulky)
 Diskuze vysledkt dle zadani
* Pouzita literatura (napr. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do 9.11. 24:00 do odevzdavarny CV1
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Molekula vody
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Vytvorte model molekuly vody a jeho geometrii zoptimalizujte pomoci molekulové
mechaniky.

Zoptimalizujte geometrii molekuly vody pomoci metody HF/cc-pVDZ

Zmeérte vyznamné geometrické parametry optimalizované geometrie a srovnejte je s
vychozim modelem.

Ovérte, ze nalezena geometrie odpovida lokdlnimu minimu na PES, pomoci vibracni
analyzy.

Pro optimalizovanou geometrii provedte vypocet energie véetné vypisu pribéhu SCF
vypoCtu, dipélového momentu a Mullikenovych a MK (Merz-Singh-Kollman)
atomovych nabojli pomoci metody HF/cc-pVDZ

Na stejné geometrii opakujte vypocet uvedeny v bodé 4 pro baze: cc-pVTZ, cc-pVQZ a
cc-pV5Z

Energii molekuly vody extrapolujte na CBS (Complete Basis Set), tj. urCete hodnotu
energie pro metodu HF/CBS

Extrapolujte dipdlovy moment na CBS hodnotu.

Srovnejte hodnotu vypocteného dipélového momentu s experimentalni hodnotou,
pripadny rozdil diskutujte.




l Reseni

Stabni kultura
00.input
Ol.opt
02.freq
03.props

O0l.cc-pVDZ
02.cc-pVTZ
03.cc-pvVQZ
04.cc-pV5Z

1) Pocatecni geometrii molekuly vody vytvorte v programu Avogadro nebo Nemesis.
Geometrii modelu predoptimalizujeme pomoci molekulové mechaniky (silového pole).
Zvolte takové silové pole, které dle vaseho nazoru nejlépe vystihne geometrii molekuly
vody. Predoptimalizované geometrie ulozte ve formatu xyz pod nazvem water.xyz do
slozky 00.input

2) Soubor water.xyz prekopirujte do adresare Ol.opt a prejmenujte jej na opt.com.
Pfejmenovany soubor otevrete v textovém editoru a zménte jej na vstupni soubor pro
optimalizaci geometrie v programu Gaussian. Spustté vypocet.
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l Reseni

3) V adresari 01.opt otevrete soubor opt.log v textovém editoru a analyzujte jeho obsah.
Ovérte, Ze vypocet probéhl v poradku a naleznéte optimalizovanou geometrii. Soubor
zaviete. Ze souboru opt.log vyextrahujte informace o zméné energie, dale odpovidajici
geometrie a optimalizovanou geometrii do souboru s nazvem last.xyz pomoci skriptl z
modulu gmutil. Soubor last.xyz otevrete v programu vmd, Avogadro, ¢i Nemesis a zmérte
vyznamneé geometrické parametry.

4) Soubor last.xyz prekopirujte do adresare 04.freq a prejmenujte jej na freq.com.
Prejmenovany soubor otevrete v textovém editoru a upravte jeho obsah pro vypocet
normalnich vibraci na Urovni teorie HF/cc-pVDZ. Spustte vypocet. Vystupni soubor freq.log
otevrete v textovém editoru a urcete typ stacionarniho bodu. Normalni vibrace zobrazte v
programu Avogadro nebo Nemesis.

5) Soubor last.xyz prekopirujte do adresare 03.props/01.cc-pVDZ a prejmenujte jej na
props.com. Prejmenovany soubor otevrete v textovém editoru a upravte jeho obsah pro
vypocet energie metodou HF/cc-pVDZ. Zvolte uplny vypis (#P) a vypocet ESP atomovych
nabojii metodou Merz-Singh-Kollman (Pop=MK). Spustte vypocet. Vystupni soubor
props.log otevrete v textovém editoru a vyextrahujte z néj data do dale uvedené tabulky.

6) Postupujte analogicky jako v bodé 5, pouzZijte postupné metody: HF/cc-pVTZ, HF/cc-
pVQZ, HF/cc-pV5Z
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l Reseni

6) (aug-)cc-pVXZ jsou konzistentné korelacni baze, které vykazuji exponencialni pokles
energie systému se vzrustajici velikosti baze. Tento fakt Ize vyuZit k extrapolaci energie na
Uplnou bazi (CBS — complete basis set neboli HF-limitu).

— Bx

E(x) = E + Ae
kde x je Ciselné vyjadreni pro X: 2 (D), 3(T), 4 (Q)

Ecgss A, B jsou neznamé konstanty, které |ze ucit z hodnot energie pro tfi hodnoty x (baze).

7) Podobna zavislost plati i pro jiné vlastnosti systému, napr. dipélovy moment, frekvence
vibrace, geometricky parametr, apod.

—B'x

P(x) =P, +Ae
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Vysledky

Geometrie molekuly vody

doplnite pouzité silové pole

Metoda | MM __| HF/ccpvTZ | Roxdil _

d(HO) [A]

O(HOH) [’]
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ll Vysledky

Molekula vody — priibéh SCF metody

HF/cc-pVDZ
Scriok | Eloul | b (o
1 -
2
3
4

zména energie vici predchozimu

doplnte podle skutecného poctu kroku

SCF krokd

Poznamka: Hodnoty energie vyextrahujte ze souboru manualné nebo pouzijte prikaz grep.




ll Vysledky

cc-pVDZ

cc-pVTZ
cc-pvVQZ
cc-pV5Z

CBS f 'T\ — - —- ——-

vysledek vypoctu

absolutni energie (E(RHF)) atomove naboje

|

relativni energie v(c¢i bazi cc-pVDZ o L
dipdlovy elektrostaticky moment
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Dimer molekuly vody
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l Ukoly
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Vytvorte model dimeru molekuly vody a jeho geometrii zoptimalizujte pomoci
molekulové mechaniky.

Zoptimalizujte geometrii dimeru molekuly vody pomoci metody HF/cc-pVDZ

Zmeérte vyznamné geometrické parametry optimalizované geometrie a srovnejte je s
vychozim modelem. Pozorované rozdily se pokuste zdlvodnit.

Ovérte, ze nalezena geometrie odpovida lokdlnimu minimu na PES, pomoci vibracni
analyzy.

Pro optimalizovanou geometrii provedte vypocet energie se zapocitanim BSSE korekce.
Na stejné geometrii opakujte vypocet uvedeny v bodé 4 pro baze: cc-pVTZ, cc-pVQZ a
cc-pV5Z

Energii dimeru molekuly vody extrapolujte na CBS (Complete Basis Set), tj. urcete
hodnotu energie pro metodu HF/CBS

Pro kazdou bazi urCete interakéni energii mezi molekulami vod. Srovnejte ji s hodnotou
vypoctenou s pouzitim uplné baze. Srovnejte hodnotu interakéni energie s hodnotou
BSSE chyby. Vysledky diskutuijte.




l Reseni

Stabni kultura
00.input
Ol.opt
02.freq
03.props

O0l.cc-pVDZ
02.cc-pVTZ
03.cc-pvVQZ
04.cc-pV5Z

Postupuje se analogicky jako v predchozim pripadé. Do vypocltu energie je vSak nutné
zahrnout korekci na BSSE (Counterpoise=2 + definice fragmentu).
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Vysledek

Geometrie dimeru molekuly vody

doplnite pouzité silové pole

Metoda | MM __| HF/ccpvTZ | Roxdil _

d(HO) [A]
®(HOH) [°]

d(H...0) [A]

7

vodikova vazba

Dle vlastniho uvazeni uvedte dalSi geometrické parametry, které nejlépe postihnou rozdil

mezi obéma geometriemi.
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lV\'(sIedek

Dimer molekuly vody

Bize | E | B | B | Fase | B

-mm

cc-pVDZ
cc-pVTZ
cc-pvQZz
cc-pV5Z
CBS

interakéni energie mezi

vysledek vypoctu molekulami vody

absolutni energie véetné korekcd na BSSE E.=E -2*E

dim er monomer

relativni energie vici bazi cc-pVDZ

IRRBBIBBEAC0VE chemie a molekulové modelovani | - cvident




Bambus|[6]urill

Vazba aniont( do kavity BU[6]
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l Ukoly
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Namodelujte geometrii komplexu BU[6] s chloridovym aniontem.

Zoptimalizujte geometrii komplexu pomoci semiempirické kvantové chemické metody
PM3.

Za pouziti optimalizované geometrie pripravte model komplexu BU[6] s bromidovym
aniontem a samotny BU[6].

Zoptimalizujte geometrie komplexu Br@BU[6] a BU[6] metodou PM3.

Ovérte, Ze nalezené geometrie odpovidaji lokalnim minimim na PES, pomoci vibracni
analyzy.

Vypocitejte vazebnou energii chloridového a bromidového aniontu do BU[6]. Vysledky
srovnejte s experimentalnimi hodnotami vazebnych afinit

Zobrazte elektrostaticky potencial namapovany na povrch elektronové hustoty pro
molekulu BU[6]. Zobrazeni pouzijte k vysvétleni vazby aniontl do kavity bambusurilu.
Vypocet interakéni energie zopakujte pomoci metody PM6. Ziskané vysledky srovnejte
s metodou PM3.




Reseni

Stabni kultura
00.input
01.PM3

01.BU6CI
Ol.opt
02.freq

02.BU6Br
Ol.opt
02.freq

03.BU6
Ol.opt
02.freq
03.surface

02.PM6
01.BU6CI
02.BU6Br
03.BU6

Poznamka: Energie je mozné brat z posledniho kroku optimalizace geometrie.
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l Reseni

7) Z adresare 02.PM3/03.BU6/01.opt prekopirujte soubor last.xyz do adresare
02.PM3/03.BU6/03.surface a prejmenujte jej na surface.com. Prejmenovany soubor
otevrete v textovém editoru a upravte jeho obsah pro vypocet energie na urovni teorie
HF/cc-pVDZ. V souboru uvedte jméno archivu (checkpointu) jako surface.chk. Spustte
vypoCet. Po dokonceni vypocCtu vypocitejte elektronovou hustotu a elektrostaticky
potencial pomoci utility cubegen z modulu gaussian.

Vytvori formatovany archiv, ktery je

vyuzivan v dalSich analyzach.
module add gaussian

formchk surface.chk
cubegen 0 density=scf surface.fchk density.cube 0 h
cubegen 0 potential=scf surface.fchk esp.cube 0 h

r Uy U

Soubory density.cube a esp.cube zobrazte v programu VMD.
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i Vysledek -

— [ o [ = | o [ & _
I T T I R
BU[6]

X

X@BUI[6]
E; [au]
E; [kcal/mol]

N

interak¢ni energie

E =E - (E, +E

i X @ BU [6] BU [6])
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Gaussian

http://www.gaussian.com

Napovéda:

Tech Support -> Gaussian 09 Help:
* Table of Contents
* Keyword List

111 Vsechny vystupy nize uvedené jsou pouze ukazkami !!!
Jejich obsah nesouvisi s resenymi ukoly.
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letupnl' soubor

LinkO pfikazy — uvozeny %, lze pouzit pro specifikaci jména archivu (checkpoint), mnozstvi
paméti, poctu procesord uréenych pro vypocet (vSechny polozky jsou

volitelné)

Prikazova radka — uvozena #, specifikuje typ vypisu (viz Route (#)), metodu a typ vypoctu

baze vinové funkce

toda
/me

naboj

muItipIicita/
M=2S+1

/1

/
/ optimalizace geometrie

%chkgﬁzo.chk
# RHF/cc-pVDZ Opt
<€

\optimalizace geometrie molekuly wvody
<€

01
B 0.000000 0.000000 _0.154167
H 0.000000 0.854766 0.538096
H 0.000000 _0.854766 0.538096

<€

T

celkovy spin

elektronu

prazdny radek

prazdny radek

prazdny radek

specifikace geometrie systému (kartézské soufadnice v A)

zakoncéena prazdnym radkem
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lV\'{poEet energie a opti

$chk=h2o0.chk

pouze vypocet energie,

vypocet energie molekuly vody vinové funkce a vlastnosti
systému

01 (single point vypocet)

O 0.000000 0.000000 -0.154167

H 0.000000 0.854766 0.538096

H 0.000000 -0.854766 0.538096

6

zakonceno prazdnym radkem

schk=hZ2o0.chk
# RHEF/cc-pVDZ Opt Pop=ChelpG

optimalizace geometrie molekuly vody

01
O 0.000000 0.000000 -0.154167
H 0.000000 0.854766 0.538096
H 0.000000 -0.854766 0.538096
6

zakonceno prazdnym radkem
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l Prubéh vypoctu

Vypocet energie Optimalizace geometrie
1

Vstupni geometrie

Vstupni geometrie

Odhad vinové funkce
(Guess)

Odhad vinové funkce
(Guess)

odhad vinové funkce pro

3 nasledujici krok se bere z
Vypocet E a vinové kroku predchoziho

funkce (SCF)

Vypocet E a vinové
funkce (SCF)

4

vypocet gradientu E zména geometrie
Populaéni analyza a

vypocet vlastnosti
systému

lokalni
minimum?

ano

6 Optimalizovana
geometrie

7

pro vstupni geometrii 7
Populaéni analyza a

vypocet vlastnosti

Populaéni analyza a
vypocet vlastnosti
systému
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lVibraEm’ analyza

schk=h2o0.chk
# RHF/cc-pVDZ Freq

vibracni analyza

01

@) 0.0000000 0.0000000 -0.0780430

H 0.0000000 0.7492420 0.5000340

H 0.0000000 -0.7492420 0.5000340

< zakonéeno prazdnym fadkem

Pokud je vstupni geometrie stacionarnim bodem na PES, lze z poCtu imaginarnich
frekvenci normalnich vibraci urcit typ stacionarniho bodu.

0 imaginarnich frekvenci = lokalni minimum

1 imaginarni (zapornad) frekvence = tranzitni stav prvniho radu

Vibracni analyza vyZzaduje vypocet Hessianu, coz muze byt vypocetné velmi ndrocné.




l Prubéh vypoctu

Vypocet energie

1 Je pouzit model idealniho plynu!
Vstupni geometrie

2

Odhad vinové funkce
(Guess)

Harmonicka aproximace .y . .
3 Harmonicka aproximace je

Vypocet E a vinové platna pouze pro
FURKCESCR) stacionarni bod na PES

8

vypocet gradientu E

8

vypocet Hessianu E

7 10

Populaéni analyza a 9

5

Vypocet frekvenci Termodynamické Test na stacionarni

vypocet vlastnosti . , .
yp vibraci vlastnosti bod

systému
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lCP korekce na BSSE

$Chk=ene.chk

01
O (Fragment=1
H(Fragment=1
H(Fragment=1
O (Fragment=2
H(Fragment=2
H(Fragment=2

<7

# RHF/cc-pVDZ Counterpoise=2<€

.231135
.374693
.074728
.648273

vypocet energie s korekci na BSSE

R N PO O O

.063539
.253491
.864502
.893276
.355543
.311764

.203312
.116047
.130817
.2297780
.894982
. 798971

Vypocet energie s
korekci na BSSE

zakonceno prazdnym radkem

Fragmenty predstavuji interagujici molekuly.

Counterpoise korekce na BSSE vyZaduje celkem 5 vypoctu energie[AB, A(B), (A)B, A, B],
které program Gaussian provede automaticky.
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l Prubéh vypoctu

Vstupni geometrie

Odhad vinové funkce
(Guess)

Vypocet E a vinové

funkce (SCF)

Populaéni analyza a
vypocet vlastnosti
systému

AB

E -

CP

Odhad vinové funkce

(Guess)

Vypocet E a vinové
funkce (SCF)

Populacéni analyza a
vypocet vlastnosti
systému

A(B)

B

+(E, - E

A(B)

Odhad vinové funkce
(Guess)

Vypocet E a vinové
funkce (SCF)

Populaéni analyza a
vypocet vlastnosti
systému

(A)B

)+ (E, —E

v

Odhad vinové funkce
(Guess)

Vypocet E a vinové
funkce (SCF)

Populaéni analyza a
vypocet vlastnosti
systému

(A)B)

BSSE

2

Odhad vinové funkce
(Guess)

Vypocet E a vinové
funkce (SCF)

Populaéni analyza a
vypocet vlastnosti

systému
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l Spusteni vypoctu
—— aktivace modulu gaussian

$ module add gaussian <— _ : o
$ g09 soubor.com pouze jednou v daném terminalu

\ \ jméno vstupniho souboru

program gaussian

Po dobéhnuti ulohy bude vysledek vypoctu ulozen v souboru soubor.log, na poslednim
radku souboru musi byt uvedeno:

Normal termination of Gaussian 09 at

v opacném pripadé je vypocet nelspésny. Dlvod predcasného ukonceni vypoctu je nutné
hledat ve vystupnim souboru.

Na klastru WOLF je doporuceno vypocty
zadavat do davkového systému pomoci
rozhrani Infinity.

Tento postup je podrobné popsan v nasledujici
kapitole.
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lV\'(stupnl' soubor | all

1. Vstupni geometrie v internich souradnicich

! Initial Parameters !
! (Angstroms and Degrees) !

! Name Definition Value Derivative Info. !
I R1 R(1,2) 1.0999 estimate D2E/DX2 !
I R2 R(1,3) 1.0999 estimate D2E/DX2 !
I Al A(2,1,3) 101.9929 estimate D2E/DX2 !
2. Odhad vinové funkce pocet bazovych funkci = pocet koeficientl c, které je

nutné nalézt béhem SCF procedury

Two-elegt integral symmetry is turned off.

24 basis functions, 47 primitive gaussians, 25 cartesian basis functions

5 alpha electrons 5 beta electrons
nuclear repulsion energy 8.0071357792 Hartrees.
NAtoms= 3 NActive= 3 NUnig= 3 SFac= 1.00D+00 NAtFMM= 60 NAOKFM=F Big=F
One-electron integrals computed using PRISM.
NBasis= 24 RedAO= T NBF= 24
NBsUse= 24 1.00D-06 NBFU= 24
Harris functional with IExCor= 205 diagonalized for initial guess.
e

e

pocatecni odhad vinové funkce
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Vystupni soubor Il

3. Vypocet energie a vinové funkce

virialovy teorém

SCF Done: E(RHF) = -75.9901319773 A.U. after 10 cycles

/ Convg = 0.5258D-08 / ~V/T = 2.0057

Vysledna energie Pocet SCF krokl potfebnych k nalezeni E a vinové funkce

Zmeéna energie v poslednim kroku SCF procedury

Energie je v atomovych jednotkach.

Uplny prabéh SCF procedury je vypsan, pokud je ve vstupnim souboru uvedeno #P
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lV\'(stupnl' soubor lll, po

Cycle 1 Pass 1 1IDiag 1:

E= -75.9710832672194

DIIS: error= 4.94D-02 at cycle 1 NSaved= 1.

NSaved= 1 IEnMin= 1 EnMin= -75.9710832672194 IErMin= 1 ErrMin= 4.94D-02
ErrMax= 4.94D-02 EMaxC= 1.00D-01 BMatC= 1.08D-01 BMatP= 1.08D-01

IDIUse=3 WtCom= 5.06D-01 WtEn= 4.94D-01

Coeff-Com: 0.100D+01

Coeff-En: 0.100D+01

Coeff: 0.100D+01

Gap= 0.463 Goal= None Shift= 0.000

GapD= 0.463 DampG=2.000 DampE=0.500 DampFc=1.0000 IDamp=-1.
RMSDP=6.04D-03 MaxDP=1.13D-01 OVMax= 1.12D-01

<€

Cycle 10gePass 1 1IDiag 1:

E= -76.0418 480768 Delta-E= 0.000000000000 Rises=F Damp=F
-08 at cycle 10 NSaved= 10.

NSaved=10\IEnMin=1 nMin= -76.0418076480768 IErMin=10 ErrMin= 2.15D-08
ErrMax= 2.ID-08 EMax .00D-01 BMatC= 8.09D-15 BMatP= 1.54D-13

IDIUse=1 WtCop= 1.00D+00 n= 0.00D+00

Coeff-Com: -0.$99D-06 0.154D- 0.181D-04-0.155D-03 0.397D-03 0.649D-03

Coeff-Com: -0. D-01 0.669D-01-0W441D+00 0.138D+01
Coeff: -0.1998-06 0.154D-05 0.18™M-04-0.155D-03 0.397D-03 0.649D-03
Coeff: -0.110D-Q1 0.669D-01-0.441D+ .138D+01
Gap= 0.546 Goal= None Shift= 0.
RMSDP=4.57D-09 MaxDP=4\52D-08 DE=-3.84D-13 OVMaX»s 8.92D-08

SCF Done: E(RHF) = -76.0418076481 A.U. after 10 cycles
Convg = 0.4573D-08 -V/T = 2.0008

kraceno
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lV\'(stupnl' soubor IV

4. Vypocet gradientu sily = zdporné vzaty gradient energie (v atomovych jednotkach)
Center Atomic Forces (Hartrees/Bohr)
Number Number X Y Z
1 38 0.000000000 0.000000000 0.131133317
2 1 0.000000000 -0.085534245 -0.065566658
3 1 0.000000000 0.085534245 -0.065566658
Cartesian Forces: Max 0.131133317 RMS 0.067020838
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Vystupni soubor V

5. Optimalizace geometrie

GradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGrad
Berny optimization.

Internal Forces: Max 0.107734851 RMS 0.088033019
kraceno
Variable 0ld X -DE/DX Delta X Delta X Delta X New X
(Linear) (Quad) (Total)
R1 2.07857 -0.10773 0.00000 =-0.21160 -0.21160 1.86697
R2 2.07857 -0.10773 0.00000 =-0.21160 -0.21160 1.86697
Al 1.78011 -0.00599 0.00000 =-0.02126 -0.02126 1.75885
Item Thresho verged?
Maximum Force .107735 0.000450
RMS Force .088033 0.000300
Maximum Displacement 0.177009 0.001800 NO
RMS Displacement 0.154831 0.001200 NO

Predicted change in En .060008D-02
GradGradGradGradGradGyadGradGra

adGradGradGradGradGradGrad

konvergencni kritéria pro optimalizaci geometrie

planovana zména geometrie




lV\'(stupnl' soubor Vi

6. Optimalizovana geometrie

Item Value Threshold Converged?
Maximum Force 0.000267 0.000450 YES
RMS Force 0.000172 0.000300 YES
Maximum Displacement 0.000999 0.001800 YES
RMS Displacement 0.000967 0.001200 YES
Predicted change in Energy=-2.315429D-07

Optimization completed.
-- Stationary point found.
! Optimized Parameters !
! (Angstroms and Degrees) !

! Name Definition Value Derivative Info !
! R1 R(1,2) 0.9463 -DE/DX = -0.0001 !
! R2 R(1,3) 0.9463 -DE/DX = -0.0001 !
' Al A(2,1,3) 104.696 -DE/DX = -0.0003 !

GradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGradGrad
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Vystupni soubor Vi

7. Populaéni analyza a vypocet vlastnosti systému (kraceno) / obsazené
Alpha occ. eigenvalues -- -20.54839 -1.34218 -0.70556 -0.56822 -0.49389
Alpha virt. eigenvalues —-- 0.18742 0.25779 0.79793 0.86396 1.16257

energie molekulovych orbitall neobsazené

Mulliken atomic charges:
1
1 0 -0.292462

> H  0.146231 \ Mullikenovy atomové (bodové) naboje

3 H 0.146231
Sum of Mulliken atomic charges = 0.00000

Dipole moment (field-independent basis, Debye):

X= 0.0000 Y= 0.0000 Z= 2.0430 Tot= 2.0430
Quadrupole moment (field-independent basis, Debye-Ang):

XX= -7.0085 YY= -4.1369 VA -5.7327

XY= 0.0000 XZ= 0.0000 YZ= 0.0000

dipdlovy a kvadrupdlovy elektrostaticky moment

Typ populaéni analyzy lze ménit pomoci klicového slova: pop
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lV\'(stupnl' soubor VIII

Differentiating once with respect to electric field.
with respect to dipole field.

There are 3 degrees of freedom in the 1lst order CPHF. IDoFFX=0.

3 vectors produced by pass 0 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 1.15D+00 6.84D-01.
AX will form 3 AO Fock derivatives at one time.

3 vectors produced by pass 1 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 5.63D-02 1.22D-01.

3 vectors produced by pass 2 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 7.24D-03 3.79D-02.

3 vectors produced by pass 3 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 2.25D-04 7.06D-03.

3 vectors produced by pass 4 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 4.04D-06 8.17D-04.

3 vectors produced by pass 5 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 2.96D-08 7.41D-05.

3 vectors produced by pass 6 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 3.37D-10 9.10D-06.

2 vectors produced by pass 7 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 1.95D-12 5.99D-07.

1 vectors produced by pass 8 Testl2= 3.17D-15 3.33D-08 XBigl2= 9.82D-15 4.57D-08.
Inverted reduced A of dimension 24 with in-core refinement.

Electric field/nuclear overlap derivatives assumed to be zero.

Keep R1 ints in memory in canonical form,

NReq=873499.

721 does not exist.
722 does not exist.

End of Minotr Frequency-dependent properties file
End of Minotr Frequency-dependent properties file
Symmetrizing basis deriv contribution to polar:
IMax=3 JMax=2 DiffMx= 0.00D+00

G2DrvN: will do 4 centers at a time, making 1 passes doing MaxLOS=2.
Calling FoFCou, ICntrl= 3107 FMM=F IlCent= 0 AccDes= 0.00D+00.
FoFDir/FoFCou used for L=0 through L=2.

End of G2Drv Frequency-dependent properties
End of G2Drv Frequency-dependent properties

file
file

721 does not exist.
722 does not exist.
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lV\'(stupnl' soubor IX

6(5) vibraci musi mit nizké frekvence
(idedlné nulové) — 3 translacnia 3
rotacni stupné volnosti systému

Full mass-weighted force constant matrix:

Low frequencies --- -40.7995 -0.0019 -0.0015 0.0005 37.6815 55.2358
Low frequencies —--- 1774.9584 4112.7795 4211.8138

Harmonic frequencies (cm**-1), IR intensities (KM/Mole), Raman scattering
activities (A**4/AMU), depolarization ratios for plane and unpolarized

incident light, §educed masses (AMU), force constants (mDyne/A), ffEkaH1C€
and normal coordinates: B
1 2 3 normalnich vibraci
Al 2k B2

Frequencies -- 1774.9584 & 4112.7795 4211.8137
Red. masses -- 1.0818 1.0460 1.0821
Frc consts -- 2.0080 10.424¢6 11.30093
IR Inten - 80.8414 21.1644 60.8089
Raman Activ -- 4.7861 68.9225 34.7495
Depolar (P) -- 0.5271 0.1703 0.7500
Depolar (U) -- 0.6903 0.2910 0.8571
Atom AN X A4 Z X Y Z X Y Z

1 8 0.00 0.00 0.07 0.00 0.00 0.05 0.00 0.07 0.00

2 1 0.00 -0.43 -0.56 0.00 0.58 -0.40 0.00 -0.56 0.43

3 1 0.00 0.43 -0.56 0.00 -0.58 -0.40 0.00 -0.56 -0.43

smér pohybUl atomU pro
normalni vibraci
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lV\'(stupnl' soubor X

E(RHF) = -76.0270533118

E = Em(Ropt,m) T EVRT A

Je pouzit model idedlniho plynu! Kk
- Thermochemistry - / podmfnky
Temperature 298.150 Kelvin. Pressure 1.%0000 Atm. ,
€ aceno

Zero-point correction=

0.023008 gHartree/Particle)
Thermal correction to Energy= 0.025843
Thermal correction to Enthalpy= 0.026787
Thermal correction to Gibbs Free Energy= 0.005411 energie vibraci pro
Sum of electronic and zero-point Energies= -76.004045 , ,
Sum of electronic and thermal Energies= -76.001211 zakkujnlstav
Sum of electronic and thermal Enthalpies= -76.000267
Sum of electronic and thermal Free Energies= -76.021642 — Gibbsova energie
E (Thermal) CVv S
KCal/Mol Cal/Mol-Kelvin Cal/Mol-Kelvin
Total 16.216 5.989 44.988
Electronic 0.000 0.000 0.000
Translational 0.889 2.981 34.608
Rotational 0.889 2.981 10.376
Vibrational 14.439 0.028 0.004

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




Vystupni soubor Xi

7. Vypocet s korekci na BSSE

Counterpoise: corrected energy = -152.060077655641

Counterpoise: BSSE energy = 0.002829142358 ‘i\\\\\\~

i korekci na BSSE
velikost chyby energie komplexu s korekci na BSS

IRRBBIBBEAC0VE chemie a molekulové modelovani | - cvident



Bl Extrakce dat - optimalizace .

1) Aktivace modulu gmutil:

$ module add gmutil I pouze jednou v daném termindlu
2) Zobrazeni prubéhu optimalizace (energie):

$ extract-gopt-ene soubor.log
3) Prubéh optimalizace (vSechny geometrie):

$ extract-gopt-xyz soubor.log > soubor opt.xyz
4) Ziskani optimalizované geometrie (posledni):

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

Je vhodné analyzovat prabéh optimalizace, napf. v programu vmd nebo Avogadro
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l Extrakce dat — optimaliz_

Prtiibéh optimalizace (energie):

$ extract-gopt-ene soubor.log
# Coordinate:

# Step Energy [kcal/mol] Energy [au]

# _____________________________________________
1 0.000 -0.02865090601
2 -0.171 -0.028922822
3 -0.188 -0.028950914
4 -0.190 =0.02895393

relativni energie vici

cislo optimalizacniho
vychozi geometrii

kroku

absolutni energie v
Hartree

l

Energie optimalizované struktury, tedy geometrie obsazené v soubor_last.xyz v Hartree.
Geometrii soubor_last.xyz si mizeme prohlédnout v programu Avogadro, Nemesis, vmd.

IRRBBIBBEAC0VE chemie a molekulové modelovani | - cvident




Infinity

https://lcc.ncbr.muni.cz/whitezone/development/infinity/
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Prehled prikazu

Sprava software:
* module aktivace/deaktivace software

Sprava uloh:

* psubmit zadani ulohy do davkového systému

e pinfo informace o uloze

* pgo prihlasi uzivatele na vypocetni uzel, kde se uloha vykonava
* pjobs prehled uloh uzivatele zadanych do davkového systému

Dalsi uzitecné prikazy: pqueues, pnodes, pqgstat
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votni cyklus ulohy _

pnodes

pjobs
pgstat
pgueues

Ve

pripravena uloha
Cekajici uloha
bézici uloha
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Ml Uloha

Uloha musi splfiovat nasledujici podminky:

* kazda uloha se spousti v samostatném adresari
 vSechny vstupni data ulohy musi byt v adresari ulohy
 adresare uloh nesmi byt do sebe zanorené

» prubéh ulohy je fizen skriptem nebo vstupnim souborem (u automaticky
detekovanych uloh)

e skript ulohy musi byt v bashi

 ve skriptu ulohy se nesmi pouzivat absolutni cesty, vSechny cesty musi byt uvedeny
relativné k adresari ulohy

/home/kulhanek

/home/kulhanek

jobl job1

job2

job2
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l Spusteni ulohy v gaussia

Ulohy v programu Gaussian budeme spoustét vidy pres rozhrani Infinity. Ulohy budeme
spoustét na 1 CPU ve fronté normal, kde vypocetni uzel bude vase pracovni stanice.

aktivace modulu gaussian
$ module add gaussian / pouzejednouvdaném terminalu
S psubmit localhost@normal soubor.com

/ \ vstupni soubor pro program gaussian

uloha bude zarazena do fronty normal
(max imalni doba béhu ulohy 12 hodin)
béh ulohy je omezen pouze na vasi
pracovni stanici

Po dobéhnuti ulohy bude vysledek vypoctu uloZzen v souboru soubor.log

K monitorovani pribéhu ulohy lze pouzit pfikaz pinfo, ktery se spousti v adresafi ulohy.
Dalsimi moznostmi jsou prikazy pjobs a pgstat.

Pokud je uloha spusténa, je mozné pouzit prikaz pgo, ktery vas prihlasi na vypocetni uzel a
zméni aktualni adresar do pracovniho adresare ulohy. Lze tak kontrolovat pribéh vypoctu

za béhu ulohy.
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l Servisni soubory

V adresafi ulohy vznikaji pfi zaddni ulohy do ddvkového systému a ddle v pribéhu Zivota
ulohy a po jejim ukonceni servisni soubory. Jednd se o textové soubory, které je mozné
analyzovat pomoci libovolného textového prohlizece (prikazy less, more) i editoru (vi,
kwrite, gedit). Pro Gcely cviceni je mozné obsah souboru ignorovat, kromé pripada, kdy
uloha nedobéhne v poradku.

Vyznam souborl je ndsleduijici:
e *.info kontrolni soubor s informacemi o pribéhu ulohy

e *infex vlastni skript (wrapper), ktery se spousti davkovym systémem

*.infout standardni vystup z béhu *.infex skriptu, nutno analyzovat pri
nestandardnim ukonceni ulohy

*.nodes seznam uzl vyhrazenych pro ulohu

e * gpus seznam GPU karet vyhrazenych pro ulohu

* key unikatni identifikator ulohy

*sstdout standardni vystup z béhu skriptu ulohy, nutno analyzovat pfri
nestandardnim ukonceni tlohy
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Prenos dat

sync Data ulohy jsou pfi spusténi ulohy zkopirovana ze vstupniho
adresare do pracovniho adresare. Pak je spustén vlastni vypocet. Po
jeho dobéhnuti jsou vSechna data z pracovniho adresare
zkopirovana zpét do vstupniho adresare ulohy.

UZivatelské rozhrani (Ul)
(Frontend)
/job/input/dir

Vypocetni uzel #1
Worker Node (WN)
/scratch/job_id/

rsync

Poznamky:
* vychozi synchronizacni méd
* pfi pouziti localhost@normal je vypocetni uzel a uzivatelské rozhrani identicky stroj
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Nemesis
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lVizuaIizace optimalizac

1) Projekt: Trajectory

2) File->Import Trajectory as -> Gaussian Geometry Optimization

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package

Fen B & 13 4) 901PM & PetrKulhanek %

Trajectories [E5] Properties Manager 3]
Name Trajectory Al Mame Type Description ID
P Trajectory 1 Structure 1 +
Basic Play  Segments | Filters Referenced by
dVOJ kl I k sl Name Snapshosts Type
1 ethan 6 Gaussian Geometry ¢
@ Gaussian Geometry I:Imlzatlnn
*
Number of trajectories: 1 Basic || Energy || Info 4
9 [+ e *
. L
Q‘H 3“ 5" > ID Energy [a.u.] Relative Energy [kcz
Trajectories | Structures 1 -0.028617175 0.00/ | pury ®
i 2 -0.028893932 -017
Active Profile [£3] 3 -0.028929498 .0.20 | ftion Distance Angle Torsion
Active profile: Profile 1 4 -0.028931879 -0.20
5 -0.028934299 -0.20
Profile objects 6 -0.028935040 -0.20
MName Ty
* Light 1 Light

B Background 1 Backgrc
& standard Model 1 Standar
Freezed Atoms 1 Freezed

(= GDP S ERIS

o id . oY . .
& Lwar o D> prgbsh optimalizace
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lVizuaIizace vibraci

1) Projekt: Trajectory

2) File->Import Trajectory as -> Gaussian Vibrations

Project 1: NEMESIS - Molecular Modelling Package

Een M $ T3 «) 10:08PM 2R PetrKulhanek %t

Trajectories =

Name Trajectory At
P Trajectory 1 Structure 1

A 4

dvojklik

S TR

Number of trajectories:

Trajectories | Structures
Active Profile ®
Active profile: Profile 1 h
Profile objects
Name Ty
* Light1 Light
Il Background 1 Backgre

& Standard Model 1 Standar
~ Freezed Atoms 1 Freezed

PYA 1

Properties Manager =
x Trajectory Mame Type Description ID
Basic Play Segments | Filters Referenced by
Sl Name Snapshosts Type
1 ethan_freq 180 Gaussian Vibratic
@ Gaussian Vibrations
Basic | Vibrations | Setup
¥ Frequency IRIntensity  Scc -
v
1 224.6 0.0 o - .
I , . b 2 878.2 0.0 L £
3 878.2 0.0
zvolime vibra .
4 1120.0 0.0
5 1120.0 0.0 stance Angle Torsion
6 1137.8 0.0
1 7 1359.3 0.0
| 8 1408.2 0.0
1 9 1408.2 0.0
an 1417 —
NumN§er of vibrations: 24
ActiveYibrations: 0
| Activite imaginary | | Deactivate all |

spustime animaci

ETTED
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Avogadro




Vizualizace vibraci

Do programu Avogadro nacteme soubor.log, obsahujici vysledky vibracni analyzy. Souhrn
frekvenci jednotlivych normalnich vibraci najdeme v menu Extensions->Vibrations.

Avogadro EHcs = p T3 <) 1222PM I
Ll & K O § 5 X | JoolSettings... || Display Settings...

Navigate Settings @ ®

View 1

& Display visual cues

@ Molecular Vibrations 3

Frequency (cm~7) Intensity (km/mol)

223.7 0.0

877.8 1.5
878.0 1.5
1,119.8 0.0

119.9

0 N O AW -

Options

Scale:

Display force vectors

Animation speed set by frequency

Close

Starténimat'o\n Export...
Messages

vizualizace vibraci frekvence vibraci
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VMD
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Vizualizace optimalizac

Do programu nacteme xyz trajektorii (pribéh optimalizace) vyextrahovanou skriptem
extract-gopt-xyz z modulu gmutil.

pocet optimalizacnich kroku

r |

@ - 0O VMD Main

File Molecule Graphics Display Mouse Extensio Help |

D T A D F dolecule Atoms Frarﬁ:s Wol

0 T ADF optxyz 3 4 a
LJE ne
iﬂl zoom [ [Loop  w] step 4| 1 _Fl speedl I |3

presouvani mezi jednotlivymi geometriemi
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l Vizualizace volumetricky

Volumetrické data (cube soubory vytvorené programem cubegen) lze nacist prfimo do
programu vmd. Ve vychozi vizualizaci se zobrazi molekula v carovém modelu bez
volumetrickych dat.

Volumetricka data lze zobrazit jako (Representations):
* isoplochu (isosurface)
* fez (volumeslice)

Mapovani elektrostatického potencialu na isoplochu elektronové hustoty:
1) nacteme hustotu a elektrostaticky potencial do jedné molekuly
2) zobrazime isoplochu elektronové hustoty
3) proisoplochu zvolime vybarveni (Coloring Method) podle volumetrickych dat
(Volume) - zvolime elektrostaticky potencial, skala barev se nastavuje na
zalozce Trajectory (Color Scale Data Range)
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Extrapolace na CBS
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l Extrapolace

— Bx

E(X) = E., + Ae

ProtoZze mame Ctyfi vstupni energie (pro x=2, 3, 4, a 5) a jen tfi neznamé (Egs, A a B)
musime pouzit metodu nejmensich ¢tvercl. Cilem metody je nalézt hodnotu parametru
Ecss, A @ B tak, aby ucelova (chybova) funkce byla minimaini.

f(Eggs + AB) =Y [E(X,Eqgg + A B) — Eype (x)] = min!

X=2

K hledani optimalnich parametrd mizeme pouzit metodu fit z programu gnuplot.

Viz originalni dokumentace gnuplotu nebo:
http://www.root.cz/clanky/gnuplot-prikaz-fit/




l Postup

= Pfipravime textovy soubor data.txt, ktery bude obsahovat dva sloupce: kardinalni Cislo
baze (2, 3, 4, ...) a vypoctenou energii metodou HF.

=  Spustime program gnuplot a zobrazime pribéh energie ze souboru data.txt:
gnuplot> plot './data.txt' using 1:2 with points

= Definujeme funkci pro extrapolaci:
gnuplot> E(x) = Ecbs + A*exp (-B*x)

= Nastavime vychozi hodnoty parametru pro optimalizaci:

gnuplot> A=1
gnuplot> B=1
gnuplot> Ecbs=-80 # nizsi nez nejmensi vypoctena energie

= Provedeme pred-optimalizaci parametrd (Ec;c @ A a pak findlni optimalizaci vSech
parametru:

gnuplot> fit E(x) "./data.txt" via Ecbs, A
gnuplot> fit E(x) "./data.txt" via Ecbs, A, B
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Postup, pokracovani

= Zobrazime vstupni data, funkci E(x) a hodnotu Ez. Provedeme vizualni kontrolu
ziskanych vysled(l. Funkce E(x) musi prochdzet vsemi body a limitné se bliZit nalezené
hodnoté Eg.

gnuplot> set xrangel[2:7]
gnuplot> plot './data.txt' using 1:2 with points, E(x), Ecbs

Water Molecule -— HF/CBS

= Vypiseme presnou hodnotu E -76.020 :
-76.025 | E(Hx'; -
gnuplot> print Ecbs -76.030 F Ecgs — — - -
-76.035
-76.040
-76.045
-76.050
-76.055
-76.060
-76.065
-76.070 F .
-76.075 ' : L : A
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E [au]

Cardinal number x




