Cwiczenie 4A

Optymalizacja geometrii molekut

Celem <¢wiczenia jest wyznaczenie teoretycznych warto$ci  parametrow
geometrycznych dla danego uktadu molekularnego.

Przed przystgpieniem do zaje¢ wymagana jest znajomos¢ nastepujgcych zagadnien

Metoda Hartree-Focka
Metoda DFT
Bazy funkcyjne stosowane w obliczeniach kwantowo-chemicznych
Optymalizacja geometrii czgsteczki
4.1. Powierzchnia energii potencjalnej uktadu
4.1.1. Gradient molekularny, Hessian molekularny

4.1.2. Procedura optymalizacji geometrii — metoda Newtona-Raphsona

Ea S

Warunkiem uzyskania zaliczenia jest przeprowadzenie obliczen i poprawne
przygotowanie sprawozdania. Nalezy przygotowaé jedno sprawozdanie z éwiczen
4A, 4B i 4C.

1) Instrukcja wykonania éwiczenia

a) Zalogowac sie do systemu. Wejs¢ do swojego katalogu roboczego. Utworzy¢
katalog do ¢wiczenia 4A. Wejs¢ do tego katalogu. Utworzy¢ katalog
MOLECULES. Wejs¢ do tego katalogu.

b) Uruchomic¢ z poziomu terminala program pgsmol.

c) Zbudowac przy pomocy programu pgsmol ' modele nastepujgcych uktaddw
molekularnych:
1. KWAS OCTOWY
2. CYKLOBUTANON
3. FENOL
4. MROWCIAN ETYLU
5. OCTAN METYLU
6. TOLUEN

7. 1,4 -DIOKSAN

8. CYKLOPROPANOL

9. ALDEHYD AKRYLOWY

10. BUTAN-2-ON

I Manual do programu PQS znajduje sie w pracowni 616 oraz w formie elektronicznej (plik w formacie
pdf) w katalogu /usr/local/share/PQS/DOC/, manual w formie elektronicznej (plik w formacie pdf) do
programu pgsmol znajduje sie w katalogu /usr/local/share/PQS/PQSMOL/.
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11. PIRYDYNA
12. BUTAN-2-OL
13. GLICYNA
14. GLICERYNA

Kazdy  model zapisac w  katalogu biezgcym  stosujgc  konwencje
nazwa_czasteczki.pgb 2. Zamkng¢ program pgsmol.

d)

f)

g

Wyijs¢ z katalogu MOLECULES.

Dla podanej przez prowadzgcego c¢wiczenia czgsteczki (jedna ze struktur
zbudowanych poprzednio utworzy¢ katalog NAZWA_CZASTECZKI. Wejs¢ do
tego katalogu. Przekopiowa¢ z katalogu MOLECULES plik (*.pgb) z
analizowanq strukturqg.

Otworzy¢ w programie pgsmol plik nazwa_czasteczki.pgb

Dla danej startowe] geometrii czgsteczki wygenerowanej w programie pgsmol
przeprowadzi¢ obliczenia optymalizacji geometrii w nastepujgcych bazach
funkcyjnych i poziomach teorii (metodach)

Nazwa pliku Baza funkcyjna Metoda
scfl.pgb STO-3G HF SCF
scf2.pgb 6-31G HF SCF
scf3.pgb 6-311G-dp HF SCF
dftl.pgb STO-3G DFT/B3LYP
dft2.pgb 6-31G DFT/B3LYP
dft3.pgb 6-311G-dp DFT/B3LYP

Przeanalizowac strukture pliku wejsciowego (*inp).
UWAGA! Pliki nazywaé zgodnie z oznaczeniami podanymi w powyiszej tabeli.

Przeanalizowac informacje zawarte w pliku wynikowym (*out) — zapoznac sie z
kryteriami zbieznosci procedury optymalizacyjnej. Skorzysta¢ z programu
pqgsview umozliwiajgcego wizualizacje danych zawartych w pliku wynikowym
(typu output). Przeanalizowa¢ charakter zmian energii uktadu w trakcie

optymalizacji geometrii czgsteczki.

Zapisac plik obrazujgcy charakter zmian energii uktadu w trakcie optymalizacii
geometrii czgsteczki dla jednego z przeprowadzonych obliczeh optymalizacii
geometrii (wykres zmiany energii uktadu w funkcji nr cyklu optymalizacji) w
swoim katalogu roboczym.

2 UWAGA! Nazwy plikbéw nie powinny zawierac spaciji i polskich znakéw.
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h) Korzystajgc z plikdw wynikowych (*out) utworzy¢ tabele (TAB1) zawierajgcq
1. wartoéci energii dla zoptymalizowanej geometrii uktadu (w jednostkach
atomowych) dla poszczegdlnych proceséw,
2. nazwe stosowanej metody i nazwe bazy funkcyjnej
3. liczbe cykli optymalizacyjnych (wg schematu)

Lp. | Metoda | Baza Energia ukiadu Liczba cykli
funkcyjna [i.at] optymalizaciji

i) Korzystajgc z Hanbook of Chemistry and Physics (D. R. Lide ed.) 3 lub/i
internetowych baz danych poréwnac¢ dane eksperymentalne z wynikami
obliczen. Dla wyznaczonych parametrow geometrycznych na poziomie DFT
wyznaczy¢ btedy bezwzgledne dtugosci wigzan, kgtdw walencyjnych i kgtéw
torsyjnych (dwusciennych). Wyniki zestawi¢ w tabelach:

a. TAB. 2A - dla DFT/STO-3G;
b. TAB. 2B —dla DFT/6-31G;
c. TAB.2C —dla DFT/6-311G-dp.

wraz z podaniem zrédta danych doswiadczalnych (wg schematu)

Parametr 1 Parametr 2 Parametr 3

Nazwa
metody/baza np.
DFT/STO-3G
Wartosé
eksperymentalna
Btqgd
bezwzgledny
Zré6dto danych eksperymentalnych:

2) Opracowanie wynikéw obliczen - czes¢ 4A
Warunkiem uzyskania zaliczenia z wykonanego <¢wiczenia jest poprawne
przygotowanie opracowania. Opracowanie (czesé 4A) powinno zawierac:
e dateinr ¢wiczenia, nazwisko studenta, kierunek studidow, symbol grupy;
* nazwe systematyczng i wzdr strukturalny (model czgsteczki) rozpatrywanego
uktadu;
e wyjasnienie poje¢ optymalizacja geometrii uktadu, powierzchnia energii
potencjalnej (PES), gradient molekularny, hessian molekularny, minimalna baza
funkcyjna, baza typu split-valence, baza typu double zeta;
* informacje o kryteriach zbieznosci procedury optymalizacyjnej w stosowanych
obliczeniach;
* wykres obrazujgcy zmiane energii uktadu w funkcji numeru cyklu
optymalizacyjnego dla dowolnego procesu optymalizacyjnego (mozna
skorzystac z pliku *log);

3 Tytut dostepny w bibliotece Wydziatu Chemii UMCS.
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e poprawnie wypetnione tabele TAB. 1 i TAB. 2A, TAB. 2B oraz TAB. 2C wraz z

komentarzem dotyczgcym doktadnosci obliczen;
e whnioski — jak zalezy doktadnosc¢ i czas obliczen ab initio uzytej bazy funkcyjnej.
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