Cwiczenie 4B

Obliczanie i interpretacja widm w podczerwieni

Celem ¢wiczenia jest obliczenie i interpretacja widma w podczerwieni IR dla
wybranej struktury molekularnej. Sprowadza sie to do wyznaczenia teoretycznych
czestosci drgan normalnych .

Przed przystgpieniem do zaje¢ wymagana jest znajomos¢ nastepujgcych zagadnien

1. Podstawy teoretyczne spektroskopii IR
1.1. Opis drgan klasycznego i kwantowego oscylatora harmonicznego i
oscylatora anharmonicznego — oscylacje czgsteczek dwuatomowych
1.2. Podziat drgah normalnych
1.3. Oscylacje czgsteczek wieloatomowych — metoda Wilsona
2. Orbitale molekularne HOMO, LUMO

Warunkiem uzyskania zaliczenia jest przeprowadzenie obliczen i poprawne
przygotowanie sprawozdania. Nalezy przygotowaé jedno sprawozdanie z ¢wiczen
4A,4Bi4C.

1) Instrukcja wykonania éwiczenia
a) Zalogowac sie do systemu.
b) W bazie danych!
e Spectral Database for Organic Compounds, SDBS
http://riodb01.ibase.aqist.go.jp/sdbs/cgi-bin/direct frame top.cgi

e Computational Chemistry Comparison and Benchmark DataBase
hitp://cccbdb.nist.gov/

znalez¢ eksperymentalne widmo analizowanego uktadu molekularnego.
Utworzy¢ tabele TAB. 3 zawierajgcq doswiadczalne wartosci czestosci drgan
(minimalnie 5 wartosci). Zidentyfikowac typ drgania

Nr v [cm] Typ drgania
1.

5.

I Mozna skorzystac réwniez z innych dostepnych zrédet literaturowych.
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http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/direct_frame_top.cgi
http://cccbdb.nist.gov/

c)  Wejs¢ do swojego katalogu roboczego. Utworzy¢ katalog 4B.

Wejs¢ do tego  katalogu. Utworzy¢ katalog FREQ. Wejs¢ do tego katalogu.

d)  Uruchomic¢ program pgsmol.

e) Z menu File wybra¢ opcje Import i zaimportowa¢ do programu geometrie

f)

badane] czgsteczki zoptymalizowang w bazie funkcyjnej 6-311G-dp na
poziomie DFT/B3LYP (plik dft3.out z katalogu ~/4A/MOLECULE/)

Dla zaimportowanej geometrii zoptymalizowanej na poziomie
DFT/B3LYP/6-311G-dp wykonac¢ obliczenia czestosci drgan (szczegoty -
ponizsza tabela)

Nazwa pliku Baza funkcyjna Metoda
freq_scf.pgb 6-311G-dp HF SCF
freq_dft.pgb 6-311G-dp DFT/B3LYP

UWAGA! Pliki nazywaé zgodnie z oznaczeniami podanymi w powyiszej tabeli.
g) Przeanalizowac informacje zawarte w pliku wynikowym (*out).

h) Skorzysta¢ z programu pgsview umozliwiajgcego wizualizacje danych
zawartych w pliku wynikowym (typu output)

e wybierajgc z dolnego paska narzedziowego ikone _III zapoznac sie
z graficzng reprezentacjg orbitali molekularnych, zwrdci¢é uwage na

energie orbitali HOMO (H) i LUMO (L)
M | |
e wybierajgc z paska narzedziowego ikone zapoznac sie z liczbqg,
charakterem i intensywnosciami drgan normalnych dla badanej molekuty.

i) Korzystajgc z plikdbw wynikowych (*out i *log) znalez¢ informacje dotyczgce
wartosci energii HOMO i LUMO (w jednostkach atomowych) badanej
czgsteczki dla obu metod obliczeniowych, rdznice energii tych dwbch
poziomdw. Wyniki zestawi¢ w tabeli TAB. 4 wg schematu

Energia [j. at] HF SCF/6-311G-dp DFT/B3LYP/6-311G-dp

Evomo

ELumo

AE = Evomo-Elumo
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Korzystajgc z plikdw wynikowych (*out i *log) odszuka¢ obliczone wartosci
(teor.) wybranych pieciu drgan normalnych badanej czgsteczki
odpowiadajgcych zidentyfikowanym wartosciom doswiadczalnym (eksp.).
Wyznaczy¢ btedy bezwzgledne i wzgledne warto$ci teoretycznych
otrzymanych na poziomie HF SCF/6-311G-dp oraz DFT/B3LYP/6-311G-dpWyniki
zestawic¢ dla kazdej metody w tabeli TAB. 5A i TAB. 5B

vy [em] v, [em-] vz [em-] v, [em-] ve [em-?
Nazwa 1 fem] 2lem | vslem] | wilemT] | vglem]

meiody/ teor. eksp. teor. eksp. teor. eksp. teor. eksp. teor. eksp.

baza
funkcyjna

Btgd
bezwzgledny

Btgd
wzgledny [%]

Typ drgania

2) Opracowanie wynikéw obliczen - czes¢ 4B
Warunkiem uzyskania zaliczenia z wykonanego <¢wiczenia jest poprawne
przygotowanie opracowania. Opracowanie (czesé 4B) powinno zawierad:

wyjasnienie pojec: orbitale HOMO, orbitale LUMO;

komentarz na temat réznic w opisie kwantowego i klasycznego oscylatora
harmonicznego;

definicje drgania normalnego, informacje na temat podziatu drgan
normalnych;

poprawnie wypetnione tabele TAB. 4 oraz TAB. 5A | TAB. 5B wraz
z komentarzem dotyczgcym doktadnosci obliczen czesto$ci drgan metodg
HF SCF i DFT.
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