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Rodzaje oddziatywan

Klasyczne rodzaje oddziatywan:
 atomowe
1 jonowe

1 metaliczne

Od kilkudziesieciu do
kilkuset kcal/mol

Oddziatywania stabe: [ 1-10 kcaI/moI]
O wigzania wodorowe
1 oddziatywania van der Waalsa

http://www.physicsmasterclasses.org/exercises/keyhole/pl/theory/main-5.html




Oddziatywania van der Waalsa

Elektrony w atomach i czasteczkach
zajmuja rézne polozenia z okreslonym
przez mechanik¢ kwantowg

prawdopodobienstwem. y

.

/Czqsteczka z ustalonymi polozeniami \
elektrondw ma na ogoél rézny od zera
moment dipolowy. Moment ten moze
polaryzowac sasiadujace czasteczki, co
prowadzi do oddzialywania. Catkowita
sila jest rowna Sredniej tego
oddzialywania dla mozliwych polozen

\ elektronow. /

\

Dokladny rachunek prowadzi do wniosku,
ze sily dyspersyjne sa proporcjonalne do
polaryzowalnosci czgsteczek )

.

http://labfiz.uwb.edu.pl/ptf/echa/werblan/6telef.htm

http://hotnews.pl/arttechnika-307.html



Gazy szlachetne

Wiadomo, gazy szlachetne w bardzo niskich
temperaturach ulegajg skropleniu i zestaleniu.

http://sk.wikipedia.org/wiki/S%C3%BAbor:Glowing_noble_gases.jpg



Testy wstepne
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Optymalizacja dtugosSci wigzania He-He liczona bazg pc-

\ﬁlartos’é eksperymentalna R=2.97A
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Metodyka obliczen

Uprogram: Gaussian 09
0 molekuty: He -He, Ne- Ne, Ar- Ar

U metody : wB97X, wB97XD, B972, B2PLYPD, mPW2PLYPD,
CCSD(T), MP2

L bazy: cc-pVXZ , aug-cc-pVXZ,x=D,T,Q,5,6

pc-n, aug-pc-n,n=2,3,4

U parametry: diugos$¢ wigzania, energia dimeryzacji,
czesto$¢ drgalh harmonicznych




Btad superpozycji bazy (BSSE)

4 N
Energia oddziatywania (E; ;) definiowana jest jako réznica

energii tzw. superczgsteczki (lub inaczej dimeru), E,; oraz
energii pojedynczych czgsteczek (tzw. monomerdéw) E, i E; )

.

Eint — EAB o (EA + EB)

~

Metoda usuwania btedu superpozycji bazy
(counter-poise correction - CP), czyli innymi
stowy metoda przeciwwagi, znana jest rowniez
\pod nazwg metody Boysa-Bernadiego. )




Wyniki:
Obliczenia metoda CCSD(T)
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Wyniki:
Obliczenia metodg CCSD(T) vs. DFT
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Wyniki:
CCSD(T) vs.DFT
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Wynik

CCSD(T) vs. CBS DFT
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Czas obl

Ar-Ar dimer
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Podsumowanie

1 metody CCSD(T) oraz MP2 dokiadnie przewidujq
parametry  strukturalne oraz  czestosci drgan
harmonicznych,

1 btad superpozycji bazy dla najmniejszych baz Dunninga
jest bardzo duzy w poréwnaniu do baz wyzszego rzedu
(zgodnie z oczekiwaniami),

U sposréd badanych funkcjonatéw gestosci, funkcjonat
B972 w sposob stosunkowo doktadny przewidywat
wybrane parametry strukturalne,

[ jednoznaczne okreSlenie odpowiedniego zestawu

baza /metoda do przewidywania stabych oddzialywan jest
wyzwaniem dla chemii teretycznej

13
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