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1. Améreés célja

Jelen mérés célja az volt, hogy a mérést végzok alkothassanak egy képet a molekula-
modellezés altalanos gyakorlatardl, menetérél. Ennek megfeleléen a konkrét laboratériumi
gyakorlat "csak" szamitdgépes szimulaciobdl alt, melynek keretében kiilonb6z6 szamitasi

modszerekkel vizgaltunk kiillonb6zé molekuldkat, s az igy kapott eredményeket értékeltiik ki.

2. A méreés elve

A mérés elméleti hatterét ezen jegyzOkonyvben nem ismertetjiik, mert bar az szerves
része mind a mérésnek, mind a jegyzO6konyvnek, jelen esetben csak a "Modern Fizikai
Laboratérium” c. egyetemi jegyzet idevagd (jelen esetben 13. fgezetének) ismétlése lenne.
Ezt pedig jelen korilmények kozott feleslegesnek tartjuk. Ahol szilkséges, ott hivatkozunk a
megfeleld részre.

3. Améreés kivitelezése

A szimulécidkat egy IBM PC kompatibilis szamitdégépen végeztik a HyperChem
program segitségével.

3.1. Oxigén és nitrogén molekula alapallapotanak vizsgalata UHF
modszerrel

A mérés soran az adott molekulakat a CNDO és az AM1 félempirikus kozelitéssel
vizsgaltuk meg; mivel a spinre is kivancsiak voltunk, értelemszertien mindkét mddszernek 3-
as spinmultiplicitast bedllitva. A mérés hozta a jegyzetben leirtak alapjan vart eredmeényt: a
CNDO modszer nem adott informéciot az elektronok spinjére vonatkozoan, igy vegul az AM 1
modszerrel sikeriilt szamot adni a két molekula eltéré magneses viselkedésérol.

A szamitas eredménye szerint az 1s és 2s palyak azonos modon vannak betdltve mindkét
molekulaban, de a legkiilsé palya (2p) kiilsé héjjain az O, molekuldban egy-egy elektron
tartozkodik azonos spinnel, mig az N, molekula esetében ez nem igaz. Ez egy O, molekula
esetén eredd magneses momentumot jelent, amely makroszkopikusan a molekularis oxigén
ferromagneses visel kedésében nyilvanul meg.



3.2. Benzol elektronkonfiguracidjanak elemzéese

Osszehasonlitva a CMNDO, MNDO illetve AM1 modszerrel szamolt egy-elektron
palydk sorrendjét, energia szerint, a kovetkezdket tapasztaltuk: a palydkat energia szerint
sorbarendezve nem tapasztaltam kiilonbséget a kiilonboz6 moddszerek kdzott, de ha a konkrét
energiaértéket is figyelembe vettem, akkor méar komoly eltérések adodtak az egyes palyakhoz
tartozo energiértékek kozott. Ez az 1-es és 2-es Tablazaton latszik (kovetkezd oldal). Az 1-es
tabldzatban a szamolt energiaértékek vannak a palyak sorrendjében, a 2-esben ugyanezen
értékek szerepelnek, de az energidk szerint sorbarendezve. A sorsszamozés nem
ujrasorszamozas, sOt, azért szerepel minden energiértékeket tartalmazo oszlop elétt, hogy
egyszerlien latszék, az energia szerinti sorbarendezés mind a h&rom modszer szerint ugyanazt
az eredményt adta. (A payakhoz tartozé energiértékek az AM1, CMNO, MNDO oszlopokban
vannak, eV-ban kifgezve.)

Tekintettel a sok adatra, itt csak az alfa palyakhoz tartozd energiaértékeket tiintettik fel
itt. A béta palyakra elvégezve az 6sszehasonlitast az itt leirtakkal azonos eredmény adddott.
Természetesen igény esetén ezeket is csatoljuk a jegyzOkonyvhoz. (A tdblazat tordelési
okokbol a kovetkezd oldalon talalhato.)

Ugyanezen moédszerekkel szamolt palyaenergiaértékeket véve aapul kiszamoltuk a
kilonbséget a legalacsonyabb energidu nem betdltott (LUMO) és a legmagasabb energigu
betoltott (HOMO) palya kozott. A kovetkezd energiaértékeket kaptuk:

AM1: 8,210945 eV, CNDO: 8,889928 eV, MNDO: 1,630948 eV

A benzolgytiriiben grafikusan mddszerekkel (forgatva a képernyén a benzolgytriit) meg-

taldtuk a Kekulé-féle palyat, melyr6l lathato volt, hogy a benzolgytirtivel egy sikban van.



1. Téblazat 2. Tabléazat
AM1 CNDO MNDO AM1 CNDO MNDO
1 -39,3498 -50,2926 -42,8642 1| -39,3498| 1| -50,2926| 1| -42,8642
2 -31,9606 -37,5169 -33,9003 2| -31,9606| 2| -37,5169| 2| -33,9003
3 -31,444 -37,1432 -32,9569 3| -31,444| 3| -37,1432] 3| -32,9569
4 -23,6707 -29,8898 -23,6178 4| -23,6707| 4| -29,8898| 4| -23,6178
5 -23,1343 -29,7873 -23,6127 5| -23,1343| 5| -29,7873| 5| -23,6127
6 -17,9971 -28,567 -17,7117 6| -17,9971| 6| -28,567| 6| -17,7117
7 -16,5079 -23,6596 -17,062 7| -16,5079| 7| -23,6596| 7| -17,062
8 -15,4659 -20,9246 -15,3479 8| -15,4659| 8| -20,9246| 8| -15,3479
9 -14,3317 -19,6719 -14,7671 9| -14,3317| 9| -19,6719| 9| -14,7671
10 -14,2183 -18,9687 -14,2588 10| -14,2183| 10| -18,9687| 10| -14,2588
11 -13,9556 -18,2814 -13,2575 11| -13,9556| 11| -18,2814| 11| -13,2575
12 -12,0141 -15,0644 -12,6108 12| -12,0141| 12| -15,0644| 12| -12,6108
13 -12,005 -14,7321 -12,4751 13| -12,005| 13| -14,7321| 13| -12,4751
14 -11,2311 -14,0336 -10,7767 14| -11,2311| 14| -14,0336| 14| -10,7767
15 -10,3184 -13,7202 -9,91917 15| -10,3184| 15| -13,7202| 15| -9,91917
16 -7,22096 -4,77681 -6,18006 16| -7,22096| 16| -4,77681| 16| -6,18006
17 0,989983 4,113119 -0,37643 17| 0,989983| 17| 4,113119| 17| -0,37643
18 1,903749 7,074808 1,254519 18| 1,903749| 18| 7,074808| 18| 1,254519
19 3,790332 7,368225 3,544167 19| 3,790332| 19| 7,368225| 19| 3,544167
20 3,991286 7,729416 4,005326 20| 3,991286| 20| 7,729416| 20| 4,005326
21 4,018198 8,119083 4,048633 21| 4,018198| 21| 8,119083| 21| 4,048633
22 4,065345 8,814094 4,783453 22| 4,065345| 22| 8,814094| 22| 4,783453
23 4,196786 8,909833 4,988834 23| 4,196786| 23| 8,909833| 23| 4,988834
24 4,623999 9,333084 5,185091 24| 4,623999| 24| 9,333084| 24| 5,185091
25 4,992052 12,22891 5,323546 25| 4,992052| 25| 12,22891| 25| 5,323546
26 5,181066 12,80952 5,432748 26| 5,181066| 26| 12,80952| 26| 5,432748
27 5,414228 12,96043 6,00281 27| 5,414228| 27| 12,96043| 27| 6,00281
28 5,464381 13,32661 6,059909 28| 5,464381| 28| 13,32661| 28| 6,059909
29 5,561852 14,35685 6,147579 29| 5,561852| 29| 14,35685| 29| 6,147579
30 6,014126 15,59356 6,422816 30| 6,014126| 30| 15,59356| 30| 6,422816




3.3. A benzol rezgési analizise

UHF-AM1 modszerrel kiszamolva a benzolmolekula rezgési a normamodusait, az

eredményt tablazatba foglalva, a kdvetkezdt kaptuk:

3. Tablazat
Mért Elméleti
Frekvencia |Intenzitas| Frekvenci
(1/cm) (km/maol) | a(1/cm)
1 -307,83| 0.00027
2 -278.36| 0.00097
3 276.26| 0.14658 168
4 481.16| 77.35713 671
5 540.77| 0.01136
6 545.86| 0.00001
7 627.01| 0.00006
8 642.28| 0.00095
9 699.35| 0.00020
10 836.25| 0.25163 793
11 844.84| 0.00048
12 919.68| 0.00183
13 984.36| 0.22410 962
14 1018.94| 1.05973 1037
15 1091.04| 0.79192 1143
16 1144.77| 0.01007
17 1176.53| 0.00052
18 1182.83| 0.00391
19 1250.97| 0.00008
20 1277.18| 0.00192
21 1339.73| 0.66494 1240
22 1502.51| 0.62338 1377
23 1790.98| 9.20911 1485
24 1826.93| 0.00022
25 3321.03] 0.00116
26 3321.93| 0.41541
27 3324.57| 0.00059
28 3328.35| 45.53910 3045
29 3331.54| 25.38327 3099
30 3340.82| 0.00083

A tablazatban feltlntettik azokat az
elméleti frekvencidkat, melyeket be tudtunk
azonositani (a félkovérrel szedett értékek a
maximalis intenzitdsi normamaodusokhoz
tartoznak). Mivel nem talaltunk egyértelmii
kapcsolatot az elméleti és az dAtalunk
szamolt értékek kozott, ezért megprobaltuk
mind csak a legintenzivebb elméleti-
szamolt normamoduspéarokat, mind pedig
az Osszeset figyelembe venni a korrekcios
flggveny megdllapitasana. Az eredmeény az
1-es és 2-es dbrén lathat. Mindkét abrén az
elméeti értékeket &dorazoltuk a szamolt
ertékek flggvényében, hisz a szamolt -
eméleti  kapcsolat  érdekel  minket.
Figyelembevéve a pontok elhelyezkedeset,
megkiséreltink mindkét esetben egyenest
illeszteni. Az dorékon lathatd az eredmény
(illetve alattuk az illesztett egyenesek
egyenlete, hibaval). A nagyon nagy
illesztési hiba miatt ugy gondoljuk, hogy
nincs érdemi 6sszefliggés az elméleti illetve
szamolt normamoédusok kozott vagy mi
nem taldtuk meg azt vagy pedig rossz
adatokkal dolgoztunk. Mivel a mérés soran
a normadmodusszamitast  kétszer  is
elvegeztik, s mind a kétszer azonos

eredményt kaptunk, ezért valdszintsitjiik, hogy kevés a rendelkezésiinkre dl6 adat ahhoz,
hogy meg tudjuk hatarozni a korrekcios fliggvényt.
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A polipeptid molekula tanulmanyozaséra sajnos nem maradt idonk.



