Molekulaszimulacios feladatok a kapott

molekulara

A feladat egy olyan dokumentum (.doc, .docx, .odt vagy .pdf

formatumban) 0Osszedllitasa, amely tartalmazza az alabbiakat:

molekula trividlis neve, IUPAC nevezéktan szerinti neve,
osszegképlete

képlete (Spartan-ban megrajzolva, amihez érdemes egyensulyi
geometriat szamolni, hogy a koétésszdgek rendben legyenek)

pl. aminosavaknal, ahol az ionos/ikerionos forma fordul el6 inkabb a
természetben, azt is rajzoljuk meg (egyensulyi geometriaval)

H-hid kotések abrazoldsa, ha jelent6s tulajdonsdaga a molekulanak
(pl. viz, nukleinsavak esetén) esetleg tobb molekula kdlcsonhatasakor
alakul ki, ekkor érdemes a 2-3 molekulat megrajzolni, hogy lathatdok
legyenek ezek a masodlagos kotések

HOMO, LUMO palyak abrazolasa (solid vagy mesh)

o ezen palyak energidjanak kllonbsége a tablazat segitségével
meghatarozhatd, ez szines molekulakndl a lathatd fény
energiatartomanyaba esik, amelyet kiszamolhatunk (és
szamoljuk is ki (E_LUMO-E_HOMO) a Bohr-féle gerjesztési modell
segitségével)

a potencidlslr(iség alapjan (density potential, solid/mesh) lehet-e és
milyen fizikai-, kémiai tulajdonsagokra kovetkeztetni a molekulanal
(pl. poléris, apolaris, erds/gyenge sav, Lewis sav, Lewis bazis, stb.),
alapvetéen mi latszik a molekulan?

IR spektrum + kisérleti IR spektrum abrazolasa

o vibraciéds modokkal, a legnagyobb intenzitasu csucsokhoz



karikazassal érdemes jelolni a vonatkozé
molekularészletet/csoportot/kotést
e dipélusmomentum abrazolasa
e a molekula egy alapreakciéjanak (pl. protondlddas) és annak
energiadiagramjanak abrazolasa (atmeneti komplexnél
potencials(irliség abra)
o aki nem tudja milyen reakcié legyen, kérdezzen!
e szines molekuldknal (pl. indigd, kurkumin) UV/Vis spektrum és
értelmezése
e egyéb érdekes, latvanyos molekulapalyat vagy potencialt szivesen

latok (leirva, hogy mi az, nyilvan...)

A dokumentumba beillesztve szép, latvanyos, nagy felbontasu abrakat

kérek. (Spartan: File meni, save as..., *.jpg példaul)

Az abraknal kérem, hogy egyensulyi geometria szamitds (Hartree-Fock
vagy Semi-emp., vagy esetleg DFT moddszerrel) legyen meg, mert a
molekula alakja akkor kozeliti meg legjobban az energiaminimumot, azaz a

valdsagoshoz kozeli elrendezést.

A végleges dokumentumot e-mailen kérem az ivan.kristof@itk.ppke.hu -ra
2013. december 15 éjfélig.



