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Learning action
Nguyên nhân gây nên sự
dao động của phân tử?

Ứng dụng của việc nghiên
cứu phổ dao động trong
hóa học.

www.mientayvn.com/chat_box_hoa.htmlLearning


Vibrations Spetrum



Dïng Vibrations ®Ó tÝnh
to¸n chuyÓn ®éng dao
®éng cña h¹t nh©n.

 Vibrations Spetrum
®Ó biÓu diÔn d¹ng biÓu
®å cÊu tróc phæ cña c¸c
dao ®éng.



• Ta cã thÓ tÝnh dao ®éng
b»ng c¸c ph¬ng ph¸p ab-
initio, DFT hay c¸c phư¬ng
ph¸p b¸n kinh nghiÖm,
ngo¹i trõ phư¬ng ph¸p
Huckel mở rộng.





Phương pháp Hartree-Fock
không giới hạn. Biểu diễn hàm

sóng cung cấp các orbital không
gian tách rời với các electron có

spin hớng lên và spin hớng
xuống.



Mỗi orbital  có thể không chứa
hoặc chứa một electron. Ta có
thể dùng các tính toán UHF để

tính toán các phản ứng phân
tách của các hệ vỏ hở.



Thuyết Hartree-Fock giới hạn.
Biểu diễn hm sóng cùng với các
electron có spin cặp đôi (hướng
lên và hướng xuống) hạn chế cư

ngụ các orbital phân tử cùng
không gian.



Mỗi orbital không gian có
thể cũng chứa các

electron đơn (spin hướng
lên hay spin hướng

xuống).



Trờng tự hợp (Self-Consistent Field). Đây
là một phơng pháp lặp, dùng

trong tất cả các phơng pháp tính toán cơ
học lợng tử NDO, semi-empirical.

Nó
giải thích năng lượng đẩy của electron

trong các lời giải phương trình
Schrodinger.



Phương pháp SCF hay Hartree-Fock
đơn giản hoá bài toán này bằng việc

thừa nhận
sự chuyển động của các electron là

độc lập và một electron tương tác với
một

trường trung bình của các electron
khác trong phân tử.



Trong HyperChem, tất cả
các phương pháp cơ học lượng tử
bán kinh nghiệm, ngoại trừ phơng

pháp Huckel
mở rộng, đều là các phương pháp

SCF.





Tiêu chuẩn để kết
thúc một tính toán

hoá học.



Tính toán cơ học SCF
bán kinh nghiệm hội tụ (kết thúc)

khi sự khác nhau về năng lượng
sau hai lần lập lại liên tiếp bé hơn

giới hạn hội tụ (ngầm định l
0.01kcal/mol) hoặc tính toán đạt

đến giới hạn lặp (ngầm định là 50).



Với tính toán tối ưu hình học phân
tử, giới hạn

hội tụ là số vòng tính toán (số
ngầm định bằng 15 lần số nguyên

tử) hoặc
gradient RMS của hệ phân tử

(ngầm định 0.1 kcal/Angstrom
mol).





Trong một phương pháp cơ
học lượng tử SCF, mỗi tính
toán các obital phân tử bắt

đầu cùng sự phỏng đoán về
kiểu của các obital.



Mỗi thử nghiệm (hay interaction: sự
lặp lại) lọc ra sự phỏng đoán cho thử

nghiệm tiếp theo. Khi sự khác
nhau giữa hai lần lặp lại liên tiếp bé

hơn giới hạn hội tụ (do ta đặt), thì
tính toán

SCF đã đi đến hội tụ (convergence).





symmetry
• n.  exact correspondence

between parts on either side of
a central line; proportion,

balance between the parts of
something

sự đối xứng; tính đối xứng



•degeneracy
sự suy biến, sự thoái

hoá



frequency

• n.  quality of occurring frequently
or regularly; rate at which a

function reoccurs; number of
occurrences within a given period

of time; number of wave cycles
within a given period of time (i.e.

the frequency of a radio wave)

Tần số



intensity
• n.  quality of being intense;
strength, energy; strength of

feeling; extreme degree; depth;
clarity, amount of light emitted
from a graphics device or from

a pixel (Computers)

độ mạnh, cường độ



Để thực hiện
phân tích dao
động ta làm

như sau:



1.  Chọn Geometry
Optimization trong

Compute menu, tiến hành
tối ưu theo Polak-Ribiere

với RMS gradient: 0.1. Độ
hội tụ SCF thích hợp nên

sử dụng là 0.01.







•Chọn Single Point trong
Compute menu để tính
năng lượng toàn phần.





•Chọn Vibrations trong
Compute menu để tiến

hành phân tích dao
động trên hình học đã

được tối ưu.





•Nhấp trái chuột chọn
Vibrational Spectrum
trong Compute menu

để biểu
diễn phổ dao động.











Miễn thi nếu đạt các yêu cầu sau:

Thiết kế phân tử 2D, 3D.
Chạy phổ dao động.
Phân tích phổ dao động.


