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Nekovalentni interakce - metody zaloZené na analyze elektronové hustoty

ZADAN(
1. Vytvorte model dvou aromatickych platforem CeFs a para-CsH.F,. Molekulu orientujte do roviny xy

VW ew

2. Zoptimalizujte oba modely (ORCA: M062X/def2TZVPP Opt Keepdens) a porovnejte jejich
kvadrupolovy moment. Ovéite vlastnim vypoctem hodnotu jaderné komponenty téchto momentt. Pro
C¢Fs si pripravte dvoudimenzionalni grid bodt (-5 <x/y<+5; z=0 a z=3; vzdalenost bodt 0.25),
souradnice bodt uloZte do souboru plane.xyz

(Ndpovéda: $awk 'BEGIN{for (x=-5;x<=5;x+= 0.25){for(y=-5;y<=5; y+=0.25)printf "%5.2f %5.2f
%5.2f \n", x,y,0}}' > plane_0.out)

a na téchto bodech vypoctéte elektrostaticky potencial pomoci prikazu orca_vpot (budete nejprve
potfebovat vypocitat soubor s nabojovou hustotou pojmenovany *.scfp - pouZzijte orca_plot)

$ orca_vpot *.gbw *.scfp plane.xyz plane_vpot.out

Vytvorte graf mapujici ESP v roviné (z=0) a nad rovinou aromatu (z=3) - prifad’te regiontim hodnoty
komponent kvadrupolového momentu.

(Népovéda pro pripadné vykresleni interpolovaného grafu v ndstroji gnuplot:
set pm3d map

set dgrid3d 30,30,10

set palette defined [-0.05 "red", 0 "white", 0.5 blue]

splot ‘plane_vpot.out' u 1:2:4 with pm3d

3. V programu ADF(MO062X/TZ2P) vypoctéte zavislost ESP na bodech hlavni osy symetrie CgFs
(zvolte rozsah 0-5 A). Pro tento ucel budete potiebovat po SCF vypoctu v adf-gui spustit nasledujici
soubor:

$AMSBIN/densf << eor

ADFFILE ams.results/adf.rkf

OUTPUTFILE TAPE41

Grid Inline

... Xy z KOORDINATY BOD{, kde chcete spocist ESP ...

End

Potential coul scf

eor

a poté zkonvertovat binarni vystup TAPE41 do ascii formatu:

$ dmpkf TAPE41 > OUT

V programu ORCA zoptimalizujte Cl aniont vazany nad stfedem CgFs aromatu a ziskany model anion-
pi komplexu podrobte EDA-NOCYV vypoctu v ADF. Porovnejte hodnotu elektrostatického potencialu v
pozici CI" s hodnotu elektrostatické komponenty interak¢ni energie EDA. Zaznamenejte hodnoty
orbitalni komponenty a vyplotujte prvni NOCV1 kanal. Pomoci tii single-point vypoctii v programu
Gaussian(M062X/TZ2P) vypoctéte diferencni nabojovou hustotu interakce a srovnejte ji s NOCV1.
Vyhodnot'te, zda pfi této interakci dochazi k vyznamnému prenosu naboje mezi molekulami.



4.V programu ORCA zoptimalizujte NH3; molekulu v nasledujicich 4 polohach vii¢i C¢Fg. Vypoctem
optimalizace struktury (ORCA: M062X/def2TZVPP Opt) a interakéni energie (Gaussian:
MO062X/def2-TZVPP Counterpoise=2) urcete nejstabilnéjsi pozici a na ni stanovte EDA komponenty.
Porovnejte je s vysledky bodu 3.




