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Molekula vody
Dimer molekuly vody

Kvantové-chemické vypocty

Molekula vody

- » struktura a energie

> vliv baze
> vlastnosti

Dimer molekuly vody
» interakcni energie

> vliv baze




l K zamysleni

» Jaky vliv ma velikost baze na hodnotu absolutni energie molekuly vody?
» Jaky vliv ma velikost baze na hodnotu absolutni energie dimeru molekuly vody?
» Jaky vliv ma velikost baze na hodnotu interakéni energie dimeru molekuly vodu?




il Obsah .

» Pozadavky na zpracovani vysledkd

» Tématické okruhy
» Molekula vody

» Dimer molekuly vody




Pozadavky na zpracovan

Vysledky jednotlivych cvi¢eni budou zpracovany do protokolu, ktery bude mit nasledujici
nalezitosti:
* Jméno a prijmeni, nazev cvieni a datum
* Pro kazdy tematicky okruh:
e Strucné shrnuti tématu véetné reakéniho schématu, pokud je to vhodné
* Pouzity software vcetné verzi
 Vysledky (tabulky)
* Tabulky
e Cisla zarovnany doprava
* energie na 6 platnych mist (au) nebo 2 platna mista (kcal/mol)
» délka na 4 platna mista (A)
* Uhel na 1 platné misto (deg)
* naboj na 3 platna mista (au)
 Diskuze vysledku dle zadani
* Pouzita literatura (napf. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do konce semestru.
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Molekula vody

(Témér) Samostatny projekt




l Ukoly

1) Vytvorte model molekuly vody a jeho geometrii zoptimalizujte pomoci molekulové
mechaniky.

2) Zoptimalizujte geometrii molekuly vody pomoci metody HF/cc-pVDZ

3) Zmérte vyznamné geometrické parametry optimalizované geometrie a srovnejte je s
vychozim modelem.

4) Ovérte pomoci vibracni analyzy, Ze nalezena geometrie odpovida lokalnimu minimu na
PES.

5) 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

6) Na stejné geometrii opakujte vypocet uvedeny v bodé 5 pro bdaze: cc-pVTZ, cc-pVQZ a
cc-pV5Z




l Reseni

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

Ol.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.
Prejmenovany soubor otevrete v textovém editoru a zménte jej na vstupni soubor pro
optimalizaci geometrie v programu Gaussian. Spustte vypocet.




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
vyznamné geometrické parametry.

4) Soubor last.xyz prekopirujte do adresare 04.freq a prejmenujte jej na freq.com.
Prejmenovany soubor oteviete 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
nabojd metodou Merz-Singh-Kollman (Pop=MK). Specifikujte checkpoint. 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, pouzijte postupné metody: HF/cc-pVTZ, HF/cc-

pVQZ, HF/cc-pV5Z




il Vysledky .

Geometrie molekuly vody

doplnte pouzité silové pole

Metoda | MM _| HF/ccpvTZ | Roxdil _

d(HO) [A]

O(HOH) []




l Vysledky

Molekula vody — pribéh SCF metody

HF/cc-pVDZ
Scriok | Elaul | Abylau
1 -
2
3
4

zména energie vic¢i predchozimu

doplnte podle skutecného poctu kroku

SCF krokd

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




l Vysledky

cc-pVDZ
cc-pVTZ
cc-pvVQZ
cc-pV5Z
CBS

vysledek vypoctu relativni energie vUici bazi cc-pVDZ
absolutni energie (E(RHF))




Dimer molekuly vody

Samostatny projekt




l Ukoly

1) Vytvorte model dimeru molekuly vody a jeho geometrii zoptimalizujte pomoci
molekulové mechaniky.

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

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

4) Ovérte, ze nalezend geometrie odpovida lokalnimu minimu na PES, pomoci vibra¢ni
analyzy.

5) Na optimalizovane geometrii provedte vypocet energie pro baze: cc-pVDZ, cc-pVTZ, cc-
pVQZ a cc-pV5Z

6) Pro kazdou bazi urcete interakéni energii mezi molekulami vod.




l Reseni

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

01.cc-pVDZ
02.cc-pVTZ
03.cc-pVvVQZ
04.cc-pV5Z

Postupuje se analogicky jako v predchozim pripadé.




Vysledek

Geometrie dimeru molekuly vody

doplnte 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.




Vysledek

Dimer molekuly vody

-m

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

;

interakéni energie mezi
molekulami vody

E =E,  —2*E

dimer monomer

vysledek vypoctu

relativni energie vici bazi cc-pVDZ




