Curso Taller de Quimica Computacional 2004

PRACTICO 11

Visualizacion de propiedades moleculares vinculadas
con la estructura electronica con el programa Molekel

1) Familiarizacion con el programa Molekel. Visualizaciéon de orbitales
moleculares.

El programa Molekel es una poderosa herramienta que funciona sobre plataforma
Windows y que permite disefar, editar, visualizar y modelar estructuras moleculares.
Para poder visualizar densidad electronica, potenciales electrostaticos asi como
orbitales moleculares este programa requiere archivos con extensioén .out generados
con el programa Gaussian haciendo uso de los comandos adecuados.

Cargue el programa ya sea desde el menu Inicio Inicio/Programas/Molekel g‘
y/o desde el icono del Escritorio.

Abra el archivo C:\Mis documentos\Practico10\amadori.out

Para poder visualizar los orbitales moleculares debe hacer un D-clic sobre la ventana
elegir la opcién Compute y luego Orbital. A continuacion aparecera el siguiente cuadro
de dialogo:
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2) Comandos del Gaussian para generar un archivo .out con toda la informacién
necesaria para el molekel.

Para que toda la informacién correspondiente a orbitales moleculares, densidad de
carga, potenciales electrostaticos, etc. quede incluida en el archivo de salida del
Gaussian se debe realizar un calculo single-point sobre la estructura deseada
haciendo uso de los siguientes comandos adicionales:
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Con la ayuda de la informacion estructural que se encuentra en el archivos .out de
alguna de las siguientes tres moléculas optimizadas a nivel HF/6-31G(d) construya un



archivo de entrada para realizar un calculo single-point (al mismo nivel) que incluya los
comandos necesarios para el Molekel.
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C:\Mis C:\Mis C:\Mis
Documentos\Practico10\ralilo.out Documentos\Practico10\roxigeno.out Documentos\Practico10\rmg.out

Analice el archivo de salida de este ultimo calculo en comparaciéon con un archivo de
salida convencional.

3) Visualizacién de superficies.
Cargue en el Molekel el archivo de salida generado con el célculo single-point y

proceda a visualizar las densidades electronicas, los potenciales electrostaticos y las
densidades de spin correspondientes.



