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Molekula vody
Dimer molekuly vody

Kvantové-chemické vypocCty

Molekula vody

- » struktura a energie

> vliv baze
> vlastnosti

Dimer molekuly vody
» interakcni energie
» vliv baze
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l K zamysleni

» Jaky vliv ma velikost baze na vypoctené vlastnosti molekuly vody a dimeru vody?

» Jak velky vliv ma BSSE na vypoctenou interakéni energii dimeru vody?

» Je moiné poutzit rozdilné baze na vypocet energie molekuly vody a dimeru vody a z nich
vypocitat interakcni energii?

» Jak dobre CP-korekce opravuje BSSE chybu?




il Obsah .

» Pozadavky na zpracovani vysledkd

» Tématické okruhy
» Molekula vody

» Dimer molekuly vody




Pozadavky na zpracovan

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
 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
* Pouzitd literatura (napr. u experimentalnich hodnot)
Protokol ve formatu pdf je nutné odevzdat do konce semestru.

Vysledky z casti la a Ib budou uvedeny v jednom protokolu.




e
Molekula vody




Ukoly

1) Pro molekulu vody zobrazte elektrostaticky potencial namapovany na elektronovou
hustotu. Obé veli¢iny budou vypocteny metodou HF/cc-pVDZ. (Postup je uveden v
referenénim manudlu programu VMD v sekci Volumetricka data).

2) Z vypoctl HF/cc-pVDZ az HF/cc-pV5Z vyextrahujte Mullikenovy, ESP naboje a dipdlovy
moment (pouze velikost).

3) Extrapolujte naboje a dipélovy moment na CBS. Srovnejte vypocteny dipdlovy moment
s experimentalni hodnotou. Pripadny rozdil diskutujte.




il Vsledky =

Molekula vody

| Muliken | ESP |

Bize | q(H) 1a(0) | a(H) | a(0) | [0

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




Dimer molekuly vody

O

Volitelna cast projektu.




Ukoly

1) Za pouziti CP korekce vypoctete interakéni energii dimeru vody metodami HF/cc-pVDZ
az HF/cc-pV5Z.

2) Vysledky srovnejte s vypocty bez CP korekce a s hodnotou extrapolovanou na CBS.
Pripadné rozdily diskutuijte.

3) Zobrazte elektrostaticky potencidl namapovany na elektronovou hustotu vypocteny
metodou HF/cc-pVDZ. Srovnejte s molekulou vody.




Reseni

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

Ol.cc-pVDZ
02.cc-pVTZ
03.cc-pVQZ
04.cc-pV5Z
04.bsse
Ol.cc-pVDZ
02.cc-pVTZ
03.cc-pvVQZ
04.cc-pV5Z

1) Nactéte soubor 01.opt/opt.log (Project: Trajectory, File->Import Trajectory from ...-
>Gaussian->Geometry Optimization File).

2) Z optimalizované geometrie (HF/cc-pVDZ) vytvorte Build Project (Structure -> Open in

Build Project).




l Reseni

3) Kazdou molekulu vody vlozte do samostatného residua.

1) Selection->Select Atoms, oznacte jeden atom v molekule vody

2) Selection->Complete Molecules (oznadi zbyvajici atomy v molekule vody)
3) Structure->Residue->New Residues From Selected Atoms

4) Residuum nazvéte W1

5) Postup zopakujte pro druhou molekulu vody (W2)

6) Otevrete nastroj pro spravu Residuii (Tools->Edit Residues)
7) Na zalozce ,Build” zvolte ,Delete empty”
8) Na zalozce ,Order” zvolte ,Serial index by seq and local indexes”

4) Vytvorte vstupni soubor pro vypocet interakéni energie v programu Gaussian. File-
>Export Structure as->Gaussian Input. Nastavte: “Single Point Energy”, HF/cc-pVDZ,
zvolte “Include fragments” a do vstupniho souboru dopiste , Counterpoise=2", viz
referencni manual k programu Gaussian, strana 14. Soubor ulozte pod nazvem
bsse.com do adresare 04.bsse/01.cc-pVDZ

5) Predchozi krok opakujte pro baze cc-pVTZ aZ cc-pV5Z. Spustte vypocty.

6) Analyzujte vypoctena data a ulozte je do tabulek.




Vysledek
Dimer molekuly vody

B&e | E | E | B | E(BSSE) | E(BSSE)

-m-m-

cc-pVDZ
cc-pVTZ
cc-pvVQZ

cc- pV5

/ mterakcnl energie mezi stI];dek vypoitu
molekulami vody

vysledek vypoctu _92*E

dlmer monomer

interakcni energie meazi
relativni energie vici bazi cc-pVDZ molekulami vody

E;(BSSE) = Egim er (BSSE) — 2 * Epponomer




