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1. A mérés célja és elve

A mérés célja, hogy demostracios jelleggel bevezessen minket a szdmitogépes
molekula-modellezésbe, igy a mérés nem tekinthetd a klasszikus értelemben vett
mérésnek.

A mérés sordn a Spartan nevll szamitdgépes programot haszndltuk, ami
numerikusan oldja meg a Schrodinger-egyenletet, megfeleld kozelitéseket
hasznalva. Itt néhany szoban k6zlom a kozelitések 1ényegét, a részletes leiras
megtalalhatd a http://wigner.elte.hu/koltai/labor/parts/13molmod.pdf cimen, igy
a részletekre nem térek ki.

A molekuldkban az atommagok és elektronok nagy tomegardnya miatt az
atommagok terét stacionariusnak tekintjik, és ugy tekintjiik, hogy az elektronok
ebben az alland6 térben mozognak. Az elektronok hullamfiiggvényeit felbontjuk
ugy, mintha individudlis elektronok hulldmfiiggvényeinek szorzata lenne, igy
egy-egy elektron mozgasat vizsgalhatjuk szimplan a tobbi fiiggvényében. A
allitja eld. Részleteiben a bazist nem ismertiik meg, de a mérések soran mindig
leirom majd a hasznalt bazis nevét.

2. A mérés kivitelezése

2.1. Kétatomos molekulak adatainak meghatarozasa.

A mérés soran az H,, N>, O, és F>; molekulak optimalis geometridjat és
alapallapoti energidjat hatdroztuk meg szinglett, és triplett spinallapotban. Mivel
kétatomos molekuldkrdl van sz6, a geometria a két atom tdvolsagat jelenti. A
szamolast Hartree-Fock kozelitésben végeztettik, ami az elektronok
hullamfiiggvényének szorzattal valo eldallitdsdnak valamivel fejlettebb
valtozata, ami abban tobb, hogy figyelembe veszi a Pauli-elvet. A szorzat helyett
az ugynevezett Slater-determindnst hasznalja. A meérést a 6-311+G** bazison
szamoltattuk. A kovetkezo értékeket kaptuk:

[H2'sing [H2 trip [N2 sing |[N2 trip [O2 sing |O2 trip [F2 sing [F2 trip
E (au) -1,13 -1 -108,97] -108,7| -149,58] -149,66] -198,74] -198.,67
E (eV) 0,04] 0,04 A 39 55 55 73 3
D(A) 0,74 2.8 1,07 1,19 1,15 1,16 1,33 1,64

Az energiakat atomi egységben kaptuk, amit atszamoltam elektronvoltba. Az
energiak azért negativak, mert a molekuldk kotott rendszerek. Latszik az is,
hogy a triplett allapotoknak mindig nagyobb valamivel az energidja, és az
atomok tavolsaga is.



2.2. Vizmolekula szamolasa

Masodik feladatként a vizmolekula (H.O) optimalis geometridjanak,
alapallapoti energidjanak, majd rezgési modusainak meghatarozasat kaptuk.
Szintén Hartree-Fock kozelitésben, €és 6-311+G** bazison dolgoztunk. A
kovetkez6 adatokat kaptuk:

E (au) -76,05) Médus [Frek (17cm) [intensity |
E (eV) 2,79 AT 1727 85,87
Dipol (debye) 2,2 A1 4141 25,84
d(O-H) 0,94 B1 4243 88,9
d(H-H) 1,51

|szég_1(fok) 106,19

A tablazat tartalmazza a molekula elektromos dipolmomentumat is. A d(O-H)
az oxigén-hidrogén atom tavolsagat, a d(H-H) pedig a hidrogén atomok
tavolsagat jelenti Angstromben. A szog a hidrogén-oxigén-hidrogén szog
fokban.

A masik tablazatban a modus a rezgési modus elnevezését jelenti, tartalmazza
még a frekvenciat, €s a rezgés amplitidojat.

Kirajzoltattuk a programmal az elektronsiirliségre vetitett potencialis energiat.
A kapott kép:

A képen latszik, hogy az oxigén molekula koriil nagyobb az elektronsiiriség, és
tavolabb is van a felhd. Ez az oxigén nagyonn elektronegativitdsa miatt van, és
ez okozza a molekula ered6 elektromos dipélmomentumat.



Tajékozodas céljaval kiszamoltuk ugyanennek a molekulanak néhany értékét
kiilonb6zd bazisokban.

321G 6-310" 6-31g™ 6-31+g"° 6-3110" |
E (au) 75,59 76,02 76,02 76,02 76,09
E (eV) 2,78 2,79 2,79 2,79 2,79
d(O-H) 0,97 0,95 0,94 0,95 0,94
d(H-H) 1,56 1,51 1,51 1,52 1,16
dipol(debye) 2,39 2,2 2,15 2,28 2,32
lszBg(fok) 107,7 105,48 105,97 106,53 107,59

A variécios elv szerint az a legelfogadhatobb érték, ami a legkisebb energiaval
rendelkezik, vagyis az el6zd szamitasokat a helyes bazison végezgtiik el.
Azonkivill az is latszik, hogy mas értékek, pl. dipdl momentum valtozik
valamennyit a bazis valtoztatasaval, de latszolag Gssze-vissza, vagyis helyes az
energia alapjan kivalasztanunk a helyes bazist.

2.3. Benzolmolekula vizsgalata

A mérés ezen szakaszaban benzolmolekulat vizsgaltunk Hartree-Fock
kozelitésben, 3-21G* bazison szamolva.

E (au) 229,42 [Madus Frek

E (eV) -8,43 A1G 1078
d(C-C) 1,39 A1G 3387]
d(C-H) 1,07

d(H-H) 2,46

[szog(HCC) 120

A szokésos adatok vannak megadva: energia, atomtavolsagok Angstromben,
valamint szog fokban. Két radidlis rezgési modust talaltunk, amiknek
frekvencigja is fel van tiintetve. Animaciot is lattunk, de azt sajnos nem all
modomban csatolni a jegyzokonyvhoz.

Ellenben kirajzoltattuk a programmal a legmagasabb betoltott (HOMO), és a
legalacsonyabb nem betoltott (LUMO) molekulapalydkat, amik jelentdsége,
hogy energiaik kiilonbsége az elsd gerejsztés energidja. A képek a kovetkezd
odlalon lathatok.



A baloldali képen a HOMO, a jobboldalin a LUMO palya latszik.
2.4. Fullerén

A mérés utolso feladatdban a buckminsterfullerén-molekulat épitettiik fel, és
vizsgaltuk meg AMI modszerrel. A molekulat Ggy épitettiikk fel, hogy egy
benzolgyliribol indultunk ki, amibdl eltavolitottunk egy atomot, igy egy
otszoget kaptunk. Ezt az 6tszoget masoltuk, és kapcsoltuk a tobbihez, igy kaptuk
meg a focilabda alakot, amiben az Gtszogeken beliil a benzoléhoz hasonlo
delokalizalt elektronok vannak, mig az Otszogeket Osszekotd kotések rendes
kotések. Ennélfogva a Cs molekulat kettd geometriai paraméterrel jellemezni
lehet: a delokalizalt, €s a nem delokalizalt kotések hosszaval. Az, hogy egy ilyen
sokatomos molekulat két adattal jellemezhetiink, a sok szimmetriatulajdonsaga
miatt van. A program segitségével meghataroztuk az optimalis geometriat,
valamit a képzddéshdt (ami az alapallapoti energia). A kapott adatokat a
kovetkez0 tablazat tartalmazza:

[Delok 1,46
INem delok 1,39
E (au) 4072,44
E (eV) 149,66




