Lucrarea nr. 6

Calculul proprietatilor moleculare

Obiectivele lucrarii. Proiectarea moleculelor si vizualizarea proprietatilor moleculare calculate
folosind programul GaussView. Calculul proprietatilor moleculare, in particular spectrele RMN Si
RES, folosind programul Gaussian.

In cadrul lucrrii de laborator vor fi folosite doua programe: Gaussian pentru calculul proprietatilor
moleculare si GaussView pentru proiectarea structurilor moleculare.

La deschiderea programului GaussView pe ecran vor aparea doud ferestre: fereastra de control
si fereastra pentru proiectarea moleculelor (Figura 6.1)
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Figura 6.1. Programul GaussView. Fereastra control si fereastra pentru proiectarea moleculelor.

Pasul urmator consta in proiectarea moleculei de interes. Primele patru iconite din fereastra de
control sunt utile in acest sens. Prima iconitd permite plasarea unui atom, a doua permite
plasarea de fragmente predefinite, cum ar fi benzenul, piridina, etc., a treia permite crearea unor
grupuri R standard, iar a patra iconitd permite crearea unor structuri moleculare biochimice, cum
ar fi aminoacizi sau perechi de baze ADN.

Prin plasarea cursorului pe fiecare iconitd in parte pe ecran se afiseaza functia fiecareia. Dupa
selectarea unei iconite, in continuare este necesard selectarea atomuluiffragmentului specific
dorit. De exemplu, la selectarea iconitei pentru atomi (prima iconitd) aceasta va crea in mod
implicit [a un atom de carbon cu hibridizarea sp3. Pentru a schimba aceasta selectie, este
necesar un click pe icon-ul "Carbon Tetrahedral” pentru a oferi posibilitatea selectiei oricarui



element din sistemul periodic. Odata selectat atomul dorit, acesta poate fi plasat in molecula prin
click in fereastra de proiectare.

Dup3 ce toti atomii de interes au fost pozitionati in fereastra de proiectare, se alege iconita
"Modify Bond". La selectarea a doi atomi consecutiv se deschide o fereastra ce permite alegerea
unui tip de legatura. Pentru eventualele corectii se alege iconita "Delete Atom”. Dupa proiectarea
structurii, se recomanda folosire iconitei "Clean” pentru o optimizare intuitiva a structurii.

Structura moleculara proiectata se salveaza sub formatul Gaussian Input File *.gjf.

Tn continuare vom calcula spectrele RMN ale moleculelor metanol si etanol si spectrul RES al
radicalului anionului bifenil Dupd proiectarea structurilor moleculare in programul GaussView si
salvarea acestora in format *.gjf, se importa aceste fisiere in programul Gaussian, cu comanda
File/Open.

Programul Gaussian se ruleaza dupa introducerea urmatorilor parametrii in fereastra de
comanda: #P B3LYP/6-31G(d) opt cu rolul de optimizare a geometriei moleculare. Se
vizualizeaza fisierul *.out cu programul GaussView. Principalele proprietati moleculare pot fi
vizualizate accesand in meniul principal Results/Summary. Molecula se salveaza din nou ca
fisier Gaussian Input File *.gjf, dupa care se incarcd din nou n programul Gaussian. Pentru
calculul spectrului RMN cu molecula in solventul apa se foloseste comanda: #P NMR(Giao)
lop33(10=1) B3LYP/6-31G(d) SCRF=solvent=water

Noul fisier *.out se vizualizeazéd cu GaussView. Spectrul RMN se vizualizeaza din meniul
principal Results/NMR. Referinta se alege TMS calculat cu acelasi set de baza ca si molecula.

Se vor extrage deplasarile chimice ale protonilor.

Pentru calculul spectrului RES al radicalului anion bifenil, mai intéi se genereaza molecula in
programul GaussView. Molecula se alege planara, de simetrie D2h,
folosind comanda Edit/Point Group/Enable Point Group Symmetry) Se
incarca fisierul *.gjf in Gaussian si se ruleazd programul folosind
comanda urméatoare: #P B3LYP/6-31G(d) opt Prop=EPR Astfel se

obtine optimizarea geometriei si spectrul RES al acesteia. Sarcina se alege -1 iar multiplicitatea
2

Se deschide fisierul *.out in programul Notepad si se extrag constantele de cuplaj hiperfin
calculate ale protonilor radicalului. Constantele se gasesc in fisierul output intr-un tabel
(Fermi energies) exprimate in diferite unitati de marime.

Happy Computing!



