Zadanie 1.
Obliczyć energię konformacyjną dla τ=0º i τ=180º dla cząsteczki etanu wiedząc, że wszystkie długości wiązań oraz wartości kątów walencyjnych maja wartości równowagowe.
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Potencjał torsyjny dla obrotu wokół wiązania C(sp3) – C(sp3) dany jest wzorem:

Etor (τ) = 1.6[1 + cos(3τ)]
Zadanie 2.

Obliczyć w przybliżeniu mechaniki molekularnej odległość pomiędzy dwoma atomami helu, dla której energia układu osiągnie minimum. Parametry potencjału Leonarda-Jonesa (6-12) dla atomu helu wynoszą odpowiednio ε=0,0203 kcal/mol i r0=2,28Å.

Zadanie 3.

Znaleźć minimum energii dla cząsteczki propanu w zależności od wartości kąta τ dla przedziału [-π , π].
Potencjał torsyjny dla obrotu wokół wiązania C(sp3) – C(sp3) dany jest wzorem:

Etor (τ1, τ2) = 1.6[1 + cos(3τ1)] + 1.6[1 + cos(3τ2)]
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Zadanie 4

Obliczyć siłę działającą na atom węgla C(2) w cząsteczce dwutlenku węgla w kierunku C(2)...O(3), jeżeli cząsteczka ta ma następującą geometrię:



        1.05 Å              1.45 Å

O(1)
        C(2)
          O(3) 
Energia odkształcenia każdego wiązania C=O jest dana wzorem:

E(d)=500(d-1.25 Å)2
Zadanie 5.

Obliczyć energię oddziaływania między dwiema cząsteczkami chlorowodoru oraz obliczyć wartość siły działającej na atom chloru z pierwszej cząsteczki i określić jej zwrot dla układu przedstawionego poniżej: 

                Cl

                  |

H - Cl…...H

Atomy H – Cl……..H znajdują się w linii prostej a pozostały atom chloru tworzy z tą prostą kąt 90º.

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:
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dH-C = 1.09 Å


dC-C = 1.5 Å


αHCC = 109,47º


qH = 0.004 e


qC = -0.012 e


εC= 0.11 kcal/mol


εH= 0.16 kcal/mol


ro(C) = 1.91Å


ro(H) = 1,00 Å





               X                Y                  Z


C1     0.000000     0.000000     0.000000


H1     1.027670     0.000000    -0.363311


H2   -0.513835    -0.889988    -0.363311


H3    -0.513835     0.889988    -0.363311


C2     0.000000     0.000000     1.500000


H4   -1.027670     0.000000      1.863311


H5     0.513835    -0.889988     1.863311


H6     0.513835     0.889988     1.863311





               X                Y                  Z


C1     0.000000     0.000000     0.000000


H1     1.027670     0.000000    -0.363311


H2    -0.513835    -0.889988    -0.363311


H3    -0.513835     0.889988    -0.363311


C2     0.000000     0.000000     1.500000


H4     1.027670     0.000000     1.863311


H5    -0.513835     0.889988    1.863311


H6    -0.513835    -0.889988    1.863311
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