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SEMINARN{ ULOHA¢. 1
Analyza mechanismu ozonolyzy

ZADAN{

1. Vytvorte si modely nasledujicich reakcnich krokl ozonolyzy ethenu, zoptimalizujte jejich geometrie
a zkontrolujte existenci lokalnich minim pomoci frekvencni analyzy. PouZijte software Orca na urovni
teorie B3LYP/D4 def2-TZVPP a implicitni model methanolu (CPCM)

ethen + O; — ozonid
ozonid — molozonid
molozonid + DMS - 2x formaldehyd + DMSO

2. Pro kazdy krok reak¢ni cesty se pokuste najit a zoptimalizovat tranzitni stav. K tomuto tcelu pouZijte
NEB-TS nastroj spolecné s FREQ vypoctem, pficemZ jednotlivé trajektorie budou vymezeny vami
zoptimalizovanymi intermediaty. Pfed vypoctem si ovéite shodné Cislovani atomu reaktant versus
produkt.
%NEB

NEB_END_XYZFILE "product.xyz"
END
* XYZFILE 0 1 reactant.xyz

Zaznamenejte, podél jaké interni koordinaty se realizuje jedind imaginarni frekvence n. Pro zobrazeni
pouZijte nastroj:
orca_pltvib inp.orca.hess n

3. Vyplotujte graf zavislosti energie na reak¢ni koordinaté (inp.orca.final.interp). Oznacte strukturami
pocatecni a koncovy stav, TS a pripadna dalsi lokalni minima (dopliite obrazky struktur). Pro vSechny
intermediaty zaznamenejte podobu a energii hrani¢nich orbitalG (zejména HOMO, LUMO, jejich
indexy najdete v inp.orca.stdout souboru, pro generovani *cube souborli pouZijte interaktivni prikaz
orca_plot inp.orca.gbw -i). Pokuste se vyhodnotit zmény energie a rozloZeni téchto MO.

4. Zobrazte v podobé grafu celkovou volnou energii vSech reakCnich intermediati s jejich
vyobrazenim, porovnejte stabilitu a oznacte rychlost urcujici krok reakce. Ilustracni obrazek uveden
niZe:
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ReSeni v podobé dokumentu obsahujiciho komentdre a schémata zaslete na e-mail
novotnyjan@mail.muni.cz idedlné do 30. 10.
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