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21. června 2022

Abstrakt

Naš́ım ćılem bylo pochopit a přinaučit se kvantové chemii a mechanice. Zjistit
jak kvantová fyzika funguje a jak se s ńı dá pracovat. Napoč́ıtali jsme r̊uznorodé
př́ıklady a vytvořili modely r̊uzných molekul, my se poděĺıme o pár z nich.

1 Úvod

V posledńıch letech se kvantová chemie a fyzika stala nepostradatelnou součást́ı našich
vědomost́ı. S pomoćı znalost́ı kvantové fyziky a výpočetńıch technologíı dokážeme te-
oreticky zpracovat podobu atomů a molekul, společně i s jejich elektronovými orbitaly.
Základńı teoríı je Schrödingerova rovnice, která vyjadřuje jak prostorový, tak časový vývoj
vlnové funkce molekuly ψ v poli. Rovnici můžeme zapsat jako:

H|ψ〉 = E|ψ〉

Jelikož je složité jen s kusem paṕıru a tužky vytvořit model molekul, natož orbi-
tal̊u, použ́ıváme specifické poč́ıtačové programy. Pro vypoč́ıtáváńı maj́ı poč́ıtače me-
tod spoustu, ale tu základńı, kterou jsme my použ́ıvali, se nazývá HF (Hartree-Fock).
Ovšem tato metoda neńı úplně přesná, ale i když se dokážeme dostat k nějakým solidńım
výsledk̊um, pořád docháźı k aproximaci. Jedna z aproximaćı jest např́ıklad to, že metoda
HF řeš́ı pohyb každého elektronu zvlášt’ v pr̊uměrném poli ostatńıch elektron̊u, než aby
zobrazovala kružnici okolo molekuly či atomu. Zároveň nezahrnuje koordinaci pohyb̊u elek-
tron̊u. Ale proč to vlastně dělá? Teorie HF neńı výpočetně náročná - proto je také základńı
metodou, ne-li nejzákladněǰśı. Můžeme si to představit jednoduše - pokud momentálně
potřebujeme na metro (řekněme že jsme v centru Prahy), procháźı okolo nás spousta lid́ı.
Nám je jedno přesně kudy jdou a moc nám nezálež́ı na jednotlivćıch, soustřed́ıme se jen na
tu samotnou hromadu lid́ı, abychom se mohli skrz ten dav protlačit. A to samé dělá každý
jiný člověk z toho davu. Abychom se přesunuli zpátky k procesu vytvořeńı modelu: po
nám vytvořeném trojprostorovém modelu molekuly ve specializovaném programu dáme



polohy molekul a atomů do aplikace, která nám to všechno zpracuje a vyhod́ı celkovou
energii i vlnovou funkci ψ ve formě orbital̊u.

Obrázek 1: Molekulový orbital N2

2 Praktické výpočty

2.1 Reakce TNT

Pracovali jsme s už dř́ıve zmı́něnou metodou Hartree-Fock. K tomu jsme k vytvářeńı 3D
model̊u použ́ıvali Avogadro a Avogadro 2. Bez omezeńı jsme mohli postavit model jakékoli
molekule. Pochopitelně se ale dostáváme do větš́ıch pot́ıž́ı pokud je molekula kompliko-
vaněǰśı. Po tom co jsme si vytvořili model, jsme si našli souřadnice molekul a nechali ty
data zpracovat aplikaćı Psi4. Sice by se dali informace zase otevř́ıt Avogadrem, ale shledali
jsme Jmol lepš́ım programem. Jedna z prvńıch molekul, kterou jsme vytvořila je mole-
kula duśıku na Obrázku 1. Přǐsli jsme ale také k složitěǰśım př́ıklad̊um, jako je např́ıklad
výbuch trinitrotoluenu neboli TNT. Vytvořili jsme si model TNT a zapřemýšleli, pokud
bychom mohli vypoč́ıtat vytvořenou energii při reakci. Reakce vypadá asi takto:

4TNT → 6N2 + 10H2O + 7CO2 + 21C

látka Energie [Ha] mol celkový součin mol̊u s energíı [Ha] Rozd́ıl součin̊u [Ha]

tnt -884,3760311 4 -3537,504124 -5,577367195
n2 -109,4369616 6
h2o -76,35738386 10
co2 -188,4400068 7
c -37,74529054 21 -3531,926757

kkca/mol -874,9494787
kJ/mol -3660,844393

Tabulka 1: Vypoč́ıtáńı energie



Obrázek 2: TNT

Po deľśı práci a podpoře našeho vedoućıho práce jsme vypoč́ıtali kolik energie po reakci
přebyde (Tabulka 1).

2.2 Disociačńı křivky

Po našem skoku z tématu formováńı molekul na reakce TNT jsme ihned skákali do daľśıho
tématu, a to byly disociačńı křivky. Na grafech [Obrázek 3] na ose y můžeme vidět po-
tencionálńı energii atomů v jednotkách [Ha] a na ose x vzdálenost jader v jednotkách [Å].

Obrázek 3: Grafy disociačńıch křivek halogen̊u

3 Shrnut́ı

Naučili jsme se pracovat s programem pśı čtyřka, jež nám pomohl zjǐst’ováńı všelijakých
informaćı o molekulách (energie molekuly, dipó́lový moment a celkové rozložeńı jader a
elektron̊u v prostoru). Pomoćı výpočtu jsem zjistili energetický výtěžek rozkladu molekuly
TNT. Dále jsme propoč́ıtali disociačńı křivky prvńıch tř́ı halogen̊u (F, Cl, Br), a hlavně
tvary možných i nemožných molekul.
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