Zadanie 1.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej energię układu złożonego z dwóch atomów helu znajdujących się w odległości 4Å. Parametry potencjału Leonarda-Jonesa (6-12) dla atomu helu wynoszą odpowiednio ε=0,0203 kcal/mol a r0=2,28Å.

Zadanie 2.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej energię układu składającego się z cząsteczki tlenu i cząsteczki azotu o geometrii kartezjańskiej przedstawionej poniżej.
                 X                 Y                  Z

N1     0.000000     0.000000     0.000000

N2     0.000000     0.000000     1.210000

O1     3.939231     0.000000     0.694593

O2     3.939231     0.000000    -0.606407
Parametry potencjału Leonarda-Jonesa (6-12) oraz długości wiązań i stałe siłowe dla cząsteczek tlenu i azotu zostały zebrane w tabeli.

	atom
	ε [kcal/mol]
	r0 [Ǻ]
	kd [kcal/mol·Ǻ2]
	da-a [Å]

	N
	0,091
	1,96
	418
	1,21

	O
	0,113
	1,83
	498
	1,301


Zadanie 3.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej energię cząsteczek wody dla których współrzędne kartezjańskie zostały przedstawione poniżej. Wyjaśnij otrzymane wyniki.
Parametry potencjału Leonarda-Jonesa (6-12) dla atomu tlenu wynoszą odpowiednio ε=0,113 kcal/mol a r0=2,28Å dla atomu wodoru ε=0,017 kcal/mol a r0=2,81Å. Równowagowa długość wiązania O-H wynosi 0,957Ǻ a kąt walencyjny H-O-C 104,52˚. Stała siłowa dla wiązania 
O-H wynosi 553 kcal/mol•Å2 a dla kąta H-O-H 100 kcal/mol•rad2.
WAT1
                 X               Y                 Z
O1     0.000000     0.000000     0.000000

H1     0.000000     0.000000     0.957000

H2     0.926434     0.000000    -0.239937
WAT2
                 X                Y                 Z

O     0.000000     0.000000     0.000000

H     0.000000     0.000000     0.957000

H     0.967092     0.000000    -0.250467

WAT3

                 X                 Y                 Z

O     0.000000     0.000000     0.000000

H     0.000000     0.000000     0.957000

H     0.941157     0.000000    -0.173414

Zadanie 4.

Obliczyć energię oddziaływania między dwiema cząsteczkami chlorowodoru ułożonymi 
w sposób następujący na linii prostej:

H-Cl...H-Cl

Długość każdego wiązania H-Cl wynosi d=1.3 Å a odległość Cl...H między cząsteczkami wynosi r=3 Å. Ładunki na atomach wodoru i chloru wynoszą odpowiednio qH = 0.5 e 
i qCl = -0.5 e a stałe potencjału Lennarda-Jonesa wynoszą:

         
    
 
r0

[kcal/mol]
[Å]

H     
0.01

0.6

Cl
0.10

2.5

Zadanie 5.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej energię układu złożonego z cząsteczki dwutlenku węgla oddziałującej z jonem chlorkowym położonych tak, że odległość między atomem węgla a atomem chloru wynosi 4 Å a oś cząsteczki jest prostopadła do linii C...Cl. Cząsteczka CO2 jest liniowa, długości wiązań C=O wynoszą 1.25 Å, ładunek na atomie węgla wynosi +1.4 e, ładunki na obu atomach tlenu wynoszą -0,7 e a jon chlorkowy ma ładunek -1 e (patrz rysunek). Energia odkształcenia każdego wiązania C=O jest dana wzorem:

E(d)=500(d-1.25 Å)2
             -0.7e

              O      

1.25 Å              4.0 Å
   +1.4e  C.......................Cl- -1e
1.25 Å    

              O

            -0.7e
	Atom
	[kcal/mol]
	r0 [Å]

	C
	0.1
	1.8

	O
	0.2
	1.6

	Cl
	0.1
	2.5


Zadanie 6.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej energię oddziaływania jonu sodowego 
z sąsiadami dla kryształu chlorku sodowego wiedząc że Mcl=35,5 g/mol, MNa=23g/mol, ρNaCl=2,16 g/cm3, qcl-=-1e, qNa+=+1e. Promień van der Waalsa dla jonu sodowego wynosi 2,27Å a dla jonu chlorkowego 1,75 Å. 
	Atom
	[kcal/mol]
	r0 [Å]

	Na+
	0.13
	2.35

	Cl-
	0.01
	4.45


Kryształ chlorku sodu



    Parametry potencjału Leonarda-Jonesa (6-12)
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