LABORATORIUM LASEROWEJ SPEKTROSKOPII MOLEKULARNEJ PL

SPEKTROSKOPIA
Instrukcja do éwiczenia nr 2

I. Wykonaj optymalizacje geometrii propenu oraz oblicz jego widmo
wibracyjne uzywajac bazy 6-31G(d).
1) Narysuj czgsteczke propenu w GaussView.
2) Zapisz narysowana czgsteczke w pliku z rozszerzeniem *.gjf. Jest to standardowy
typ plikow wejsciowych Gaussiana.
3) Otwoérz plik utworzony w poprzednim punkcie w Gaussianie.
4) Zmodyfikuj plik wejsciowy w sposob pokazany ponize;j.
%Chk=propen.chk
#RHF/6-31G(d) opt freq geom=connectivity
Optymalizacja propenu (0)
01
5) Kliknij ,RUN”, aby rozpoczgc¢ obliczenia.
6) Gdy program zakonczy obliczenia sprawdz czy wszystkie kryteria uzbieznienia
struktury (Maximum Force, RMS Force, Maximum Displacement, RMS
Displacement) majg wartos¢ ,yes”.
Nastepnie sprawdz czy wszystkie wartosci czestosci drgan sg dodatnie.
Jezeli spetnione sg te warunki oznacza to, ze znalaztes strukture o najnizszej energii.

Il. Wykonaj optymalizacje geometrii konformeru 180° propenu oraz oblicz jego
widmo wibracyjne.

1) Otwodrz za pomocg GaussView plik *.out z zoptymalizowana w poprzednim
punkcie czgsteczkg propenu.

2) Zaznacz kat torsyjny pokazany na rysunku ponizej i zmien jego wartos¢ na 180°.

Rys. 1 Konformer 0° propenu.

3) Zapisz zmodyfikowana czasteczke w pliku *.gjf.

4) Otworz plik *.gjf w Gaussianie, zmodyfikuj dane w wejsciowe wg schematu z
punktu 1.4.

5) Sprawdz poprawno$¢ uzbieznienia struktury. Dla konformeru 180° powinienes
uzyskac jedng czestosS¢ urojong (ujemna).

Uzupetnij niniejsza tabelke i poréwnaj energie oraz sktadowe momentu dipolowego:
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Dipole Moment (Debye)

E (Hartree) X Y V4

OO

180°

Uwaga! Energia jest wyrazona w jednostkach atomowych (Hartree). Przelicz na
kilokalorie.

Sprawdz znaki elementéw macierzowych hesjanu (macierzy drugich pochodnych)
(second derivative matrix).

Wszystkie wartosci wlasne hesjanu sa dodatnie dla konformera 0°.
Oznacza to, ze konformer 0° zajmuje minimum energii na krzywej
energii potencjalnej. Dla konformeru 180° obliczona geometria i
energia nie jest energia najnizsza, (na co wskazuje ujemna druga
pochodna i urojona czestos¢ wibracyjna).

Moze to oznacza¢, ze rotamer 180° jest struktura w stanie przejsciowym.
Sprawdzimy, jaki typ drgan jest zwigzany z tym stanem. Poszukaj w wydruku
wspoétrzednych kartezjanskich drgania, ktére ma urojona czestos¢:

Atom AN X Y Z
1 6 0.0 0.0 0.06
2 6 0.0 0.0 -0.07
3 6 0.0 0.0 0.01
4 1 0.0 0.0 0.28
5 1 0.0 0.0 -0.06
6 1 0.0 0.0 -0.30
7 1 0.0 0.0 0.54
8 1 0.33 -0.32 -0.24
9 1 -0.33 0.32 -0.24

Zauwaz, ze, cho¢ drganie to zawiera przemieszczenia prawie wszystkich atomow
wodoru, zawiera ono gtdwnie drgania wodorow grupy metylowej. Jest to wiec
prawdopodobnie rotacja grupy metylowej. Otwérz plik wyjsciowy w Gaussview i
obejrzyj to drganie, aby sprawdzi¢ czy tak jest rzeczywiscie.
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Ostatecznie otrzymujesz nastepujgcy obraz

oH o 0 =120 oH 6 =240 oH 0 = 360°

Oblicz bariere energetyczna dla rotacji grupy metylowej. W tym celu
potrzebujesz nastepujgcych danych (odszukaj je w pliku wyjsciowym)

0° 180°

Energy
Zero-point energy
Total energy
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lll. Przygotuj sprawozdanie z wykonanego éwiczenia.

Sprawozdanie z ¢wiczenia nr 2 powinno zawierac:

a) Wstep teoretyczny dotyczacy wykonanych obliczen.

b) Celi opis wykonanego ¢wiczenia.

c) Wydruki plikéw z programu Gaussian.

d) Obliczenia i interpretacje wszystkich wielko$ci wyznaczanych w trakcie
cwiczenia.

e) Whnioski wyptywajgce z wykonanego ¢wiczenia.

f) Wykaz literatury.

g) Termin oddania sprawozdania: 2 tygodnie od daty wykonania ¢wiczenia.
Sprawozdania nalezy sktada¢ w sekretariacie MITR ul. Wroblewskiego 15,
parter.

Materiaty pomocnicze do ¢wiczenia nr 2 umieszczono na stronach:
http://www.mitr.p.lodz.pl/raman//brozek
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