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Abstrakt

V nasem projektu jsme se zabyvali teoretickymi vypocty vlastnosti nékterych
molekul za pouziti zakontu kvantové fyziky a presnosti vypocetnich metod. Pomoci
specialnich programi jsme je napocitali a poté jsme teoretické vysledky porovnali s
experimentalné zjisténymi hodnotami.

1 Uvod

Diky znalosti zakont kvantové chemie se s rostoucim vykonen vypocetnich technologii
naskytla moznost misto experimentalnich postupt pocitat vlastnosti sloucenin teoreticky.
Hlavnim cilem tohoto experimentu je zjistit spolehlivost téchto vypocti.

K pocitani vlastnosti chemickych prvkl a slouc¢enin mizeme pouzit zakony kvantové
fyziky. Konkrétné vyuzivime (bezcasovou) Schrodingerovu rovnici. Jednad se parcidlni
diferencialni rovnici, jejimz vyresenim ziskdme vlnovou funkci v, ktera urcuje stav systému.
Pravdépodobnost vyskytu ¢éastice v néjakém bodé udava druhd mocnina absolutni hodnoty
této funkce v daném bodé. Tuto rovnici lze zapsat:

Hip) = E|)

Pravdépodobnost vyskytu je tedy p = [¢]2.

Reseni této rovnice je obtizné a kromé nékolika vyjimek se vidy fesi numericky pomoci
vypocetni techniky. Pravé neustaly pokrok v oblasti informac¢nich technologii umoznuje
nasich vypoctech jsme vyuzivali zdkladni metodu HF (”Hartree-Fock”), kterd vyuziva
mnoho aproximaci, napiiklad uvazuje, 7e jadra atomi jsou zafixovana (coZ je snesitelna
aproximace, kvili jejich hmotnosti vzhledem ke elektronovému obalu, ale i tak tato metoda
nezjisti vSechnu energii vazeb systému). Samotny princip feSeni Schrodingerovy rovnice
spoc¢iva v uvazovani rozkladu vlnové funkce celého atomu ¢i molekuly na diléi funkce
elektront (formalné 1) = g1, . . ., tyto funkce se oznacuji orbitaly), které dale uvazujeme
jako soucet funkci ve tvaru c;f; + cofs + ... Tyto funkce (jedna se vétSinou o Gaussovy
funkce) se nazyvaji baze a jsou znamé a ulozené piimo ve vypocetnim programu v pocitadi,
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ktery pouze numericky hledé spravné konstanty, aby nalezl stav s nejnizsi energii. My jsme
pouzivali baze aug-cc-pVDZ.

Vysledkem mize byt geometrie molekuly, rozlozeni elektronii v obalu, energie ¢i tfeba
orbitaly.

Obréazek 1: Orbital HCI

2 Software

K vypoctlim jsme pouzili specializované programy: Awvogadro a PSIj. Avogadro slouzi
predevsim ke 3D grafické vizualizaci molekul, ale ma i jiné funkce, umi naptiklad i
zobrazovat orbitaly (vizte Obr. 2) nebo generovat vstupy pro PSI4, coZ jsme pii praci
vyuZivali. PSI4 je program, ktery pii predlozeni vstupu (ve formatu konfigurace molekuly
a pozadavkil na vypocet) vygeneruje vystup, kam zapiSe pozadované informace o molekule
(naptiklad vibra¢ni mddy, vazebné energie a podobné). Umi také vygenerovat soubor
formatu .molden, ktery obsahuje mimo jiné informace o orbitalech a ktery lze zpétné
oteviit v Avogadru.

Obréazek 2: Orbital benzenu



3 Vysledky

Pti nasi praci jsme stravili velké mnozstvi casu generovanim a zkoumanim orbitalt sloucenin.
Ukazky mizeme vidét na obrazcich 3 a 4.

Obrazek 3: Orbital HF

Obrazek 4: Orbital chlorbenzenu
Ptredev§im nam ale slo o porovnani vypoctenych a tabulkovych hodnot. Ty mtzeme
vidét v tabulce 1.
4 Zaveér
Porovnanim hodnot v tabulce 1 jsme zjistili, ze v nékterych piipadech se ndm podafilo

hodnoty spocitat presné - presnost vypoctu reakcéni energie chlorbenzenu je prekvapivé
dobra. Nicméné naptiklad zrovna chyba vypoctu reakcni energie vody svédéi o tom,



Tabulka 1: Hodnoty

Vlastnost Teoreticka hodnota | Tabulkova hodnota
vazebna energie Hs 338.234 kJ-mol~1 | 432.740 kJ-mol~1
reakéni energie chlorbenzenu | 131.123 kJ-mol~1 | 134.000 kJ-mol™1
reakéni energie HyO 380.580 kJ-mol~1 | 241.830 kJ-mol~1
vibraéni frekvence HCI 3094.415 cm~! 2090.946 cm~!

7e teoretické metody vypocCti nejsou dostatecné presné a spolehlivé, abychom mohli
teoretické hodnoty pouzivat misto téch experimentalnich. Nepiesnosti jsou zptsobeny
tim, Ze vypocty jsou naro¢né a ze vyuzivaji velké mnozstvi aproximaci, jejichZz chyba se
sCitd a mize nabyvat velmi velkych hodnot. Existuji sice i pfesnéjsi metody nez ty, které
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