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Pozadavky na zpracova

Vysledky jednotlivych cviceni budou zpracovany do protokolu, ktery bude mit nasledujici
nalezitosti:
* Jméno a prijmeni, nazev cvi¢eni a datum
* Pro kazdy tematicky okruh:
e Strucné shrnuti tématu véetné reakéniho schématu, pokud je to vhodné
* Pouzity software vcetné verzi
 Vlysledky (tabulky a grafy)
 Diskuze vysledku dle zadani
* Pouf?ita literatura (napft. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do konce semestru.




Dielsova-Alderova [4+2]
cykloadicni reakce
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l Ukoly

1) Namodelujte molekulu butadienu, ethenu a cyklohexenu a provedte optimalizaci jejich
geometrie pomoci molekulové mechaniky.

2) Zoptimalizujte geometrie molekul pomoci kvantové chemické metody PM3 (u této
metody se explicitné neuvadi baze). Ovérte, zda-li jsou nalezené geometrie lokalnimi
minimy na PES. UrCete reakcni energii.

3) Vyberte vhodného kandidata (reaktanty nebo produkt) pro metodu single coordinate
driving (SCD) slouzici pro nalezeni odhadu geometrie tranzitniho stavu. Pro daného
kandidata zvolte vhodnou aproximaci reakéni koordinaty.

4) Provedte SCD za pouziti metody PM3. Zobrazte prlbéh energie podél reakéni
koordinaty. Vizualné ovérte namodelovanou reakéni cestu.

5) Optimalizujte geometrii tranzitniho stavu reakce metodou PM3. Ovérte, Ze se jednd o
sedlovy bod prvniho fadu na PES.

6) Optimalizujte geometrii predreakéniho komplexu metodou PM3. Ovérte, Ze se jednd o
lokalni minimum na PES.

7) Urcete aktivani energie dopredné i zpétné reakce (vicéi predreakénimu komplexu a
produktu reakce).

8) Urcete energii vzniku predreakéniho komplexu.




[3,3]-sigmatropni presmyk
chorismatu na prefenat
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l Ukoly

1) Namodelujte molekulu chorismatu a prefenatu a provedte optimalizaci jejich
geometrie pomoci molekulové mechaniky. PouZijte program avogadro a pokuste se
nalézt globalni konformacni stav pro oba reakéni stavy.

2) Zoptimalizujte geometrie chorismatu a prefenatu pomoci kvantové chemické metody
PM3. Ovérte, zda-li jsou nalezené geometrie lokdlnimi minimy na PES. Urcete reakcni
energii.

3) Vyberte vhodného kandidata (reaktant nebo produkt) pro metodu single coordinate
driving (SCD) slouzici pro nalezeni odhadu geometrie tranzitniho stavu. Pro daného
kandidata zvolte vhodnou aproximaci reakéni koordinaty.

4) Provedte SCD metodou PM3. Zobrazte pribéh energie podél reakéni koordinaty.
Vizualné ovérte namodelovanou reakcni cestu.

5) Optimalizujte geometrii tranzitniho stavu reakce metodou PM3. Ovérte, Ze se jednd o
sedlovy bod prvniho fadu na PES.

6) Urcete predreakéni a postreakéni geometrie. Srovnejte je s globalnimi konformacnimi
stavy a diskutujte rozdil.

7) Urcete aktivacni energie dopredné i zpétné reakce viéi predreakénimu a
postreakénimu stavu.




