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Abstrakt

V na¹em projektu jsme se zabývali teoretickými výpoèty vlastností nìkterých

molekul za pou¾ití zákonù kvantové fyziky a pøesností výpoèetních metod. Pomocí

speciálních programù jsme je napoèítali a poté jsme teoretické výsledky porovnali s

experimentálnì zji¹tìnými hodnotami.

1 Úvod

Díky znalosti zákonù kvantové chemie se s rostoucím výkonen výpoèetních technologií
naskytla mo¾nost místo experimentálních postupù poèítat vlastnosti slouèenin teoreticky.
Hlavním cílem tohoto experimentu je zjistit spolehlivost tìchto výpoètù.

K poèítání vlastností chemických prvkù a slouèenin mù¾eme pou¾ít zákony kvantové
fyziky. Konkrétnì vyu¾íváme (bezèasovou) Schrödingerovu rovnici. Jedná se parciální
diferenciální rovnici, jejím¾ vyøe¹ením získáme vlnovou funkci ψ, která urèuje stav systému.
Pravdìpodobnost výskytu èástice v nìjakém bodì udává druhá mocnina absolutní hodnoty
této funkce v daném bodì. Tuto rovnici lze zapsat:

Ĥ|ψ〉 = E|ψ〉

Pravdìpodobnost výskytu je tedy ρ = |ψ|2.
Øe¹ení této rovnice je obtí¾né a kromì nìkolika výjimek se v¾dy øe¹í numericky pomocí

výpoèetní techniky. Právì neustálý pokrok v oblasti informaèních technologií umo¾òuje
poèítat stále slo¾itìj¹í slouèeniny. K samotným výpoètùm se pou¾ívá nìkolik metod. V
na¹ich výpoètech jsme vyu¾ívali základní metodu HF ("Hartree-Fock"), která vyu¾ívá
mnoho aproximací, napøíklad uva¾uje, ¾e jádra atomù jsou za�xovaná (co¾ je snesitelná
aproximace, kvùli jejich hmotnosti vzhledem ke elektronovému obalu, ale i tak tato metoda
nezjistí v¹echnu energii vazeb systému). Samotný princip øe¹ení Schrödingerovy rovnice
spoèívá v uva¾ování rozkladu vlnové funkce celého atomu èi molekuly na dílèí funkce
elektronù (formálnì ψ = φ1φ2 . . ., tyto funkce se oznaèují orbitaly), které dále uva¾ujeme
jako souèet funkcí ve tvaru c1f1 + c2f2 + . . . Tyto funkce (jedná se vìt¹inou o Gaussovy
funkce) se nazývají báze a jsou známé a ulo¾ené pøímo ve výpoèetním programu v poèítaèi,
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který pouze numericky hledá správné konstanty, aby nalezl stav s nejni¾¹í energií. My jsme
pou¾ívali báze aug-cc-pVDZ.

Výsledkem mù¾e být geometrie molekuly, rozlo¾ení elektronù v obalu, energie èi tøeba
orbitaly.

Obrázek 1: Orbital HCl

2 Software

K výpoètùm jsme pou¾ili specializované programy: Avogadro a PSI4. Avogadro slou¾í
pøedev¹ím ke 3D gra�cké vizualizaci molekul, ale má i jiné funkce, umí napøíklad i
zobrazovat orbitaly (vizte Obr. 2) nebo generovat vstupy pro PSI4, co¾ jsme pøi práci
vyu¾ívali. PSI4 je program, který pøi pøedlo¾ení vstupu (ve formátu kon�gurace molekuly
a po¾adavkù na výpoèet) vygeneruje výstup, kam zapí¹e po¾adované informace o molekule
(napøíklad vibraèní módy, vazebné energie a podobné). Umí také vygenerovat soubor
formátu .molden, který obsahuje mimo jiné informace o orbitalech a který lze zpìtnì
otevøít v Avogadru.

Obrázek 2: Orbital benzenu



3 Výsledky

Pøi na¹í práci jsme strávili velké mno¾ství èasu generováním a zkoumáním orbitalù slouèenin.
Ukázky mù¾eme vidìt na obrázcích 3 a 4.

Obrázek 3: Orbital HF

Obrázek 4: Orbital chlorbenzenu

Pøedev¹ím nám ale ¹lo o porovnání vypoètených a tabulkových hodnot. Ty mù¾eme
vidìt v tabulce 1.

4 Závìr

Porovnáním hodnot v tabulce 1 jsme zjistili, ¾e v nìkterých pøípadech se nám podaøilo
hodnoty spoèítat pøesnì - pøesnost výpoètu reakèní energie chlorbenzenu je pøekvapivì
dobrá. Nicménì napøíklad zrovna chyba výpoètu reakèní energie vody svìdèí o tom,



Tabulka 1: Hodnoty
Vlastnost Teoretická hodnota Tabulková hodnota

vazebná energie H2 338.234 kJ·mol−1 432.740 kJ·mol−1
reakèní energie chlorbenzenu 131.123 kJ·mol−1 134.000 kJ·mol−1
reakèní energie H2O 380.580 kJ·mol−1 241.830 kJ·mol−1
vibraèní frekvence HCl 3094.415 cm−1 2990.946 cm−1

¾e teoretické metody výpoètù nejsou dostateènì pøesné a spolehlivé, abychom mohli
teoretické hodnoty pou¾ívat místo tìch experimentálních. Nepøesnosti jsou zpùsobeny
tím, ¾e výpoèty jsou nároèné a ¾e vyu¾ívají velké mno¾ství aproximací, jejich¾ chyba se
sèítá a mù¾e nabývat velmi velkých hodnot. Existují sice i pøesnìj¹í metody ne¾ ty, které
jsme pou¾ili, nicménì ty jsou nesrovnatelnì nároènìj¹í na výpoèetní výkon.
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