Quimica Computacional (2020-2021)

Trabalho Prético 4b. Potencial intermolecular para a molécula de Ho.

Protocolo

Utilizando o programa ORCA construa o potencial intermolecular para a molécula de

H.. Para o efeito realize os seguintes calculos:

i)

Edite um ficheiro de entrada com o nome h2.inp (as informacgdes em italico ndo
devem ser utilizadas ou devem estar comentadas tal como mostrado):

#

# RHF H2 #RHF=Restricted Hartree-Fock; base=STO-3G

#

I RHF STO-3G

*xyz01 #coordenadas xyz; carga e multiplicidade 2S+1; S=spin total
H0.00.00.0 #coordenadas cartesianas (A) primeiro atomo de H

H1.00.00.0 #coordenadas cartesianas (A) segundo 4tomo de H

*

Execute o seguinte comando na diretoria onde criou o ficheiro anterior:

nohup orca h2.inp > h2.out & (LINUX/ MACOS)

orca h2.inp > h2.out (WINDOWS)

Calcule a energia da molécula de H» para diferentes distancias H---H. Realize os

calculos para o seguinte conjunto (20 pontos): {0.18, 0.2, 0.3, 0.4, 0.5, 0.6, 0.7, 0.8,
1.0, 1.2, 1.4, 1.6, 1.8, 2.0, 2.5, 3.0, 3.5, 4.0, 4.5, 5.0} (valore em A), utilizando o
seguinte ficheiro de entrada com o0 nome h2rhf.inp:

#
# RHF H2 PES
#



I RHF STO-3G
Yparasr[5.0454.0353.0252.0181.61.41.21.00.80.70.60.50.40.30.20.18]
end

*xyz01

H0.00.00.0

H0.00.0 {r}

*

Ap0s ter guardado o ficheiro, executou-se o seguinte comando:

nohup orca h2rhf.inp > h2rhf.out & (LINUX/MACOQOS)
orca h2rhf.inp > h2rhf.out (WINDOWS)

iii) Edite um ficheiro de entrada h.inp e calcule a energia do atomo de hidrogénio.
Utilize as instrucbes para o ficheiro h2.inp como ponto de partida. Neste caso
utilize o método UHF STO-3G (UHF=Unrestricted Hartree-Fock) e definina a
multiplicidade apropriada para o &tomo de H no ficheiro de entrada. Execute o Orca

para obter o ficheiro h.out.

iv) Repita o passo ii) com o método UHF para a molécula de H.. Para o efeito utilize o
ficheiro de entrada h2uhf.inp para os célculos:

#

# UHF H2 PES UHF=Unrestricted Hartree-Fock; base=STO-3G

#

I UHF STO-3G TightSCF

% scf BrokenSym 1,1 # Quebra de simetria de spin e espacial
end

Yparasr[5.04540353.0252.01.8161.41.21.00.80.70.60.50.40.30.20.18]

end

*xyz01
H0.00.00.0
H0.00.0 {r}

*



Para realizar o calculo execute o seguinte comando:

nohup orca h2uhf.inp > h2uhf.out & (LINUX/MACOS)
orca h2uhf.inp > h2uhf.out (WINDOWS)

Tratamento de Resultados

1. Abra o ficheiro de saida h2.out, leia com atencdo as informacdes no ficheiro e
identifique a energia eletronica, a energia de repulsdo nuclear e a energia total,
E(RHF), dadas em unidades atomicas de energia (Hartree). (1 Hartree = 627.5095
kcal-mol™ = 27.2116 eV = 2625.50 kJ-mol?). Calcule o valor da energia de repulso
nuclear para a configuracdo usada da molécula de H; e verifique que obtém o valor

dado no ficheiro h2.out.

2. Explique como preparou o ficheiro h.inp, solicitado no ponto iii).

3. Abra o ficheiro h2rhf.trjact.dat criado automaticamente ap6s o célculo do ponto ii)
e copie os valores das distancias e das respetivas energias, E(H>), para duas colunas

numa folha de célculo.

4. Abra o ficheiro h.out, identifique a energia do &tomo de hidrogénio, E(H), e copie o
resultado para a folha de Excel.

5. Na folha de calculo construa uma tabela com a diferenca de energia E(H2) — 2-E(H)
em funcéo da distancia H-H.

6. Repita 0s passos ¢) e ) com os resultados obtidos pelo método UHF para a molécula
de Ha.



7. Contrua um grafico onde compara os valores de diferenca de energia
E(H2) — 2-E(H) obtidos de acordo com os métodos RHF e UHF. Discuta as razdes

para as semelhancas e diferencas entre os dois calculos.
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