TD3. Interactions : inter-/intra-moléculaires

L’objectif de cette séance est de mieux comprendre les interactions
intermoléculaires et comment elles se différencient par rapport aux
Interactions intramoléculaires.

Le calcul gaussien permet de voir les différentes interactions inter/intra
moléculaires. Pour cela, on va résoudre I'équation de Schrodinger. On fait
des optimisations de la géométrie qui donnent acces aux différentes
vibrations moléculaires. Le programme gaussien a besoin de connaitre
différents parametres pour résoudre I'équation de Schrdodinger.

La résolution de I'équation de Schrodinger c’est voir I'optimisation, savoir la
frequence, I'énergie... Calcul gaussien permet de résoudre | ’équation de
Schrodinger.

Effectuez des calculs Gaussian avec l'option « opt+freq » et suivez les
instructions données en cours pour visualiser les vibrations de la
molécule. Dans le cas de l'’eau, vous pouvez facilement les décrire en
termes de variation de certaines variables géométriques. Lesquelles ?

et on change avec I'atome d’oxygéne car c’est celui qui

ﬁ On va dans le logiciel GaussView, puis on clique sur le C
|
— nous intéresse.

Pour sauvegarder notre modéle
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Effectuez maintenant le méme calcul
Gaussian sur la molécule H,0,. Par
rapport a la molécule d’eau, nous avons

‘remplacé’ un atome -H avec un
BL] G1:M1:W1 - Gaussian Calculation Setup g.rOL'Jpement —OH.  Quelles sont les
différences que vous observez sur les
Title: Title Card Required vibrations ?
Keywords: # hf/3-210 geom=connectivity
Charge/Mult.: 01 On va dans Calculate pour faire des calculs
JobType  Method Tile  Link0  General gaussiens.
Energy M e
Eneray Opt+freq permet I'optimisation
Optimization Puis on fait method-> DFT->6-31G
Frequen
IRC Ne pas oublier en bas de la page de cliquer
ggﬁi"w sur « Submit » puis on sauvegarde. Une
NMR page de calculs gaussiens va s’ouvrir et on
obtiendra la molécule de H20 apres
optimisation.
G1:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup X
Title: Title Card Required
Keywords: # opt freq b3lyp/6-310 geom=connectivity
ChargeMult.: 01
Job Type Method Title Link 0 General Guess Pop. PEC Solvation Add. Inp. Preview
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&r* Open Files >
Gaussian Job Completed for input file:

0:\TP3 3D'\H20.gjf

The following corresponding result files are available:

File List File Open Options LI Options

| AddFies.. |v |AddRecentFle™ AddRecentFilelist¥ | Actons v | [ Sorting
I} File Name  Directory  Type  Size (bytes)  Created La On désélectionne
11 HZ20.chk 0:/TP33D  chk 675840 lun. féwr, 27 2023, 10:40:07 am  lur H20.chk et on ouvre
[+ 2 H20log 0:/TP3 30 leg 57670 lun, féwr, 27 2023 10:40:07 am_ lun H20 |Og
£ >
Openas: | Auto v (] Retain File List

Target: |Separate new molecule group for each file |
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) G2:M1:V1 - H20.log (O:\TP3 3D\H20.log) - 0O X

Voici la molécule d’H20
aprés optimisation. Puis on
va dans Results->Vibrations
afin de voir les différentes

fréquences.
3 atoms, 10 electrons, neutral, singlet, H,0 Inquire Select Atom 1
Results  Windows Help ¥2] G2:M1:V1 - Vibrations
f Summary... j _
o ] Harmanic
Charge Distribution... 2 Moﬁe # Frequency Infrared
PCM Solvation Cavity... —
1 1 1615.30 £3.3504
Atom Properties... —
Eed Eacipei 2 2 31611 44701
Surfaces/Contours... 3 _ 3730.97 2.2045
Vibrati
MME...
UY-Vis...
ORD... Animate Vibration:




1€ vibration: variation de I'angle téta dans la molécule
H20O. Déformation

P —>
"

2¢me vibration: Vibration d’élongation symétrique, liaison
qui va s’allonger

-®

3¢ Vipration: elongation antisymétrique de la liaison OH

\TP3 3D\H20.log)

- \
B



Molécule de H202 avant optimisation.
On substitue un H avec un O puis on
effectue la méme démarche que
précédemment. En bas de la page, c’est
une capture d’écran de la fenétre de
calculs gaussiens.
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C’est la molécule de H20
apres optimisation pour faire
apparaitre la liaison entre les

deux O, il faut cliquer sur

« Modify Bond ».

On passe maintenant au dimere

d’eau (deux molécules d’eau qui

— ﬁ ﬁf % j;, interagissent entre elles). Préparez

une liste des interactions

ﬁ P intermoléculaires qui sont actives

AR Medify Bond E entre ces deux molécules. Visualisez

les vibrations. Pour chaque vibration,

décidez s’il s’agit d’'un mouvement
intra- ou inter- moléculaire.

m G2:M1 - Bond Semichem SmartSlide (tm) X iTP )
3 3D\H202.l0g)

- o X
Bond Type:
O Nore @ O == 0= s==== (O cccus
Bond:
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Frequency
107.87

a479.29

1162.15
148046
3595.29

3613.74

Infrared

419.5378

0.0000

148.9062

0.0000

0.0000

42,6037

Les différents modes de
vibrations de la molécule
H202.




Dimere de H20 avant
optimisation dossier présent
sur arche puis on suit les
mémes demarches que

précedemment.
ﬁ' Save Gaussian Input File
Look in: | C:\TP3 3D
© oaTP3.. || L] H20.gff
|| H202.gjf
“I Chlse..,
‘ My Co...
), o
CAGT1EW
File name: |H2[J_2,gjﬂ
Files of type: | Gaussian Input Files (*.gjf *.com)
Save as: |Auto - |
[ ] Mew Molecule Group Write Cartesians Explorer...
File List File Open Options LI Options
| Add Files. .. |v| |Add Recent File = | |A1:Id Recent File List | | Actions - | [ ] sorting
1] File Mame Directory  Type  Size (bytes]  Created
11 provadimero.chk  C/GTEW chk Th18536 lun, féwr, 27 2023, 11:18:36 3
2 H20 2log /TP3 3D log 1447196 lun, féwr. 27 2023, 11:17:45 a
£
Openas: | Auto v [] Retain File Lis
Target: |Separate new molecule group for each file - | Help

oemitscing] O retan et



Mode # Frequency Infrared

1 126.23 14,9196

2 2 164.11 414.0351
3 3 166.60 225.76653

4 4 235.94 20.3646

5 5 444,70 125.2384
4] ! 732,16 260.7987
7 7 162041 95,5731
2 2 1658.68 72,3561
9 9 3465.88 3277912
10 10 3643.74 0.0431
1 1 3738.15 43.9413
12 12 3801.41 40,5846

1,2,3 Vitesse de rotation qui varie, molécules rigides, les
angles et les distances OH ne changent pas. Chaque
molécule a une orientation ce sont des interactions
intermoléculaires. Cela change des deux molécules
observées précédemment puisque c’était des interactions
intramoléculaires.

4,5 Ce sont des translations d’'une molécule par rapport a
I'autre, pas de modif des angles ni liaisons, ce sont des
interactions intermoléculaires.

6,7,8,9,10 Les angles, les liaisons, la fréquence de
vibration augmente de maniere beaucoup plus importante.
Il s’agit d’interactions intramoléculaires.

11,12 Elongation antisymétrique une molécule est fixe et
I'autre bouge. Ce sont des interactions intramoléculaires.



Voici les structures des deux isomeres du 2-buténe :

Dessinez-les avec Avogadro, dans deux fenétres différentes, et effectuez une
optimisation.
On remplace un H par un C pour établir la base de la molécule.

View 1 View 1

Forme E la plus stable car
les CH3 sont a 'opposé
Moment dipolaire: 0 D

Forme Z
Moment dipolaire: 0,054D

ed.cml* - Avogadro

t

View Build Select Extensions Crystallography Settings Help

New View S o kD E

Duplicate View

Démarche a suivre pour
afficher le moment dipolaire.
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Debug Information
+  Use Quick Render
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Properties > Molecule Properties..,
Atom Properties...
Bond Properties...
Angle Properties...

Torsion Properties...

Conformer Properties...



A Molecule Properties
IUPAC Molecule Name: unkniawn
IUPAC Molecule Mame: unknown Molecular Weight (g/mol): 56,106
Molecular Weight {(g/mal): 56,106 Chemical Formula: C4Hz
Chemical Formula: CiHz Energy (kJ/mal): 25,950
Energy (kJ/mol): 20,233 Estimated Dipole Moment (D): 0,100
Estimated Dipale Moment (D): 0,000 e 12
Mumber of Atoms: 12 Number of Bonds: 11
Mumber of Bonds: 11

Z: moment dipolaire 0,1D et énergie 25 kJ/mol

E: moment dipolaire 0 D et énergie la plus basse, donc molécule la
plus stable.

Van der Waals



