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Avogadro

http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main_Page

Program pro stavbu a vizualizaci molekul. Volné dostupny pro MS Windows a
Linux.
Prehled funkcionality: https://www.youtube.com/watch?v=xdmLoBILmgs




Stavba modelu




Stavba modelu

Ke stavbé 3D modelu reaktantu a produktu muzete pouzit program Avogadro.
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l Draft modelu

Pri stavbé molekuly nejsou délky vazeb, uhly a dalsi parametry molekuly optimalni.
Je to dano zpusobem, jakym se v programu Avogadro, struktury edituji. Draft
modelu je proto nutné pred dalsim pouzitim upravit pomoci optimalizace

geometrie.
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l Optimalizace modelu

Program pouziva pro optimalizace geometrie metody molekulové mechaniky
(MM). Pro jeji spravnou funkci musite ve strukture spravné uvést rady vazeb.
Protoze MM je empirickou metodou, musite zvolit i typ parametrizace. V nasem
pripadé budeme pouil'vat silové pole MMFF94.
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Hledani globalniho minima




Hledani nejstabilnejsi geo

Vychozi optimalizovanad geometrie hexanu ma energii 2.5 klJ/mol (MMFF94). Jedna
se o lokalni minimum na plose potencialni energie, které vsak neni nejnizsi.
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Hledani nejstabilnejsi geo

Avogadro obsahuje metody pro hledani nejstabilnéjsSiho konformeru (struktury).
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l Hledani nejstabilnejsi geo

K hledani nejstabilnéjsiho konformeru pouzijeme metodu systematického hledani.
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Hledani nejstabilnejsi geo

Nejstabilnéjsi konformer hexanu ma energii -22.9 kl/mol (MMFF94). Geometrii
nalezené struktury je vhodné opét zoptimalizovat.
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Vizualizace vibraci




Vizualizace vibraci

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