Cwiczenie 2: Zalezno$¢ konformacja-energia. Skan.

Celem ¢wiczenia jest przesledzenie zmian konformacji w czgsteczce 1,2-difluoroetanu oraz okreslenie
najbardziej stabilnej konformacji przy wykorzystaniu metod chemii kwantowej.

Zadania:

1. Wykonaj optymalizacje geometrii molekuty difluoroetanu (konformacja anti).

2. Wykonaj skan energii konformac;ji difluoroetanu przy zmianie kata dwusciennego F-C-C-F o0 5
stopni oraz optymalizacji pozostatych parametrow (jest to tzw. relaxed energy scan). Ponizej
podano przyktad wykorzystania opcji skan:

I HF STO-3G Opt

Linia komend gtéwnych: Metoda obliczen HF, baza STO-3G,
Opt — optymalizacja geometrii. W przypadku optymalizacji
geometrii — wszystkie parametry i potozenia atoméw bedga
optymalizowane przy zachowaniu statej odlegtosci/kata/kata
dwusciennego pomiedzy danymi atomami zgodnie z tym jak
to zdefiniujemy w sekcji geom.

%geom

Otwarcie sekcji geometria

Scan

Otwarcie podsekcji skan

D3012=0.00,15.0,4

D - skanowany bedzie kat dwuscienny miedzy atomami 3 (Cl)
01i2(A-kat, B—odlegtosc), 0.0 to poczgtkowa wartos¢ kata
torsyjnego, 15 koricowa, zas 4 to liczba krokow (a zatem
zmiana bedzie co 5° — prosze pamietac ze nalezy uwzglednié
wartos¢ poczatkowg i koncows).

Cl 2.661638 0.039141

£

0.000000

end Zakonczenie podsekcji skan
end Zamkniecie sekcji geometria
*xyz01 Blok potozenia atomdw (uktad kartezjanski)
C 0.26189 0.003851 -0.00000 W programie ORCA pierwszy atom ma oznaczenie 0, drugi 1
Br -2.13772 -0.031431 0.00000 itp.
H 0.31587 0.53386 0.916529
H 0.33921 -1.05344 -0.000000
H 0.31587 0.53386 -0.916529

3. W arkuszu kalkulacyjnym przedstaw wyniki skanu. Okres| potozenie minimum globalnego i
lokalnego, jak réwniez punkty maksimum. Jakim konformacjom molekuty odpowiadajg te

punkty?




