Curso Taller de Quimica Computacional — Médulo i

PRACTICO 5
Camino de reaccion.

Objetivos:
- Representar graficamente el camino de minima energia potencial para la reaccién CH; +
H2 —> CH4 +H
- Estudiar como se ve afectada la constante de velocidad al variar el algoritmo de busqueda
y el tamafio del paso.

1.Representacion del camino de minima energia potencial.

- Empleando el editor de texto de su agrado (joe o vi), abra el archivo de salida ch5j2tr2.fu6 que
se encuentra bajo la ruta /home/usuario/polyrate8.0/testo.

El archivo ch5j2tr2.fu6 estudia la reaccién CH; + H, - CH4 + H . En este calculo no se calculan las
constantes de velocidad ni el efecto tunel, por lo cual las secciones RATE y TUNNEL no estan
incluidas.

- ldentifique dentro de la seccion Reaction Path la tabla de valores que contiene las frecuencias
vibracionales y la energia potencial para cada punto del camino de menor energia potencial.

- Seleccione la tabla presente en la pantalla y trasfiérala a un archivo de Word. Repita este
procedimiento hasta que todos los datos hayan sido transferidos. Su instructor del practico le
ayudara con esta tarea.

Desde el procesador de texto Word, debera realizar modificaciones en el formato de los datos para
que los mismos puedan ser reconocidos por el programa Excel :
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- Convierta las columnas de su interés [ s (bohr) ; VMEP ] en una tabla.

- Seleccione todos sus datos. Mediante el comando Reemplazar del Menu Edicién, sustituya
todos los puntos(.) por comas,).

- Finalmente, transfiera esta tabla a un archivo de Excel y grafiquela. Analice junto a su
instructor de practico el resultado obtenido.
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2. La constante de velocidad y el algoritmo de busqueda.

- Se ejecutaran los siguientes archivos de entrada: ch5j2tr1.dat , ch5j2tr2.dat, ch5j2tr3.dat que
se encuentran bajo la ruta polyrate8.0/testrun/ch5 . Estos tres archivos estudian la constante
de velocidad de la reaccion CH; + H — CHj3 + H, , empleando tres algoritmos distintos : el
algoritmo de Euler, el algoritmo ES1 y el algoritmo Page — Mclver

- Proceda a analizar los archivos de salida correspondientes a los tres calculos.

- Grafique Energia vs. Coordenada de reaccion y discuta con su instructor los resultados
obtenidos.

3. La constante de velocidad y el tamaio del paso.

- Trabajaremos con el archivo polyrate8.0/testrun/h3tr1. Se estudia la reacciéon H, + H' — HH’ +
H empleando el algoritmo Page — Mclver para calcular los puntos a lo largo del camino de
minima energia con un tamaro de paso de 0.01 bhor.

- Se ejecutara dicho archivo variando el tamafo del paso SSTEP y asignandole los siguientes
valores : 0.1, 0.05y 0.01

- Grafique Energia vs. Coordenada de reaccion y discuta con su instructor los resultados
obtenidos.



