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F1. Wyznaczanie momentu dipolowego wybranych biomolekul

Zagadnienia

Prawo Culomba, wykres zaleznosci sily od odlegtosci, natgzenie pola elektrycznego,
charakterystyka wigzania jonowego i kowalencyjnego, stata dielektryczna $rodowiska,
wspotrzedne punktu w uktadzie kartezjanskim, iloczyn wektorowy 1 skalarny, moment
dipolowy jako wektor.

Literatura
Jaroszyk Rozdziat 4.1 do 4.2.1.; Przestalski Rozdziat 11.1. Sita elektryczna; Rozdziat 1.4. Dziatania na wektorach;
Rozdziat I11.3. Oddziatywania wewnatrzczasteczkowe i migdzyczasteczkowe.

Przebieg ¢wiczenia

1.
2.

Otworz program LabViewer, tak aby program zajmowat caty ekran monitora.

Kliknij mysza na FILE/OPEN w menu goérnym wybierz glicyng klikajac lewym

przyciskiem myszy na nazw¢ molekuty. Do ustawienia molekuly na ekranie stuzg ikony

zebrane po lewej stronie ekranu. Ikona obrotu, przesunigcia w ptaszczyznie ekranu i ikona

zoom (powigkszenie / pomniejszenie). Kazde z tych narzedzi uruchamia si¢ lewym

przyciskiem myszy i trzymajac go przesuwamy mysza wykonujac zagdang operacje.

Po zatadowaniu molekuly i po wyswietleniu jej na ekranie ustaw ja w takiej pozycji na

ekranie aby najlepiej widzie¢ jej ksztatt. Uzyj do tego narzedzia obrotu wybranego z menu

po lewej stronie. Kliknij na ikon¢ obrotu a nastgpnie naciskajac lewy klawisz przesuwaj

mysza po ekranie 1 ustaw molekute w zadanej pozycji.

Na odwrotnej stronie tej kartki przerysuj molekute z ekranu z zaznaczonymi pozycjami

atomow.

Teraz z gornego menu wybieramy VIEW/Display Style i otwiera si¢ menu przedstawienia

graficznego molekuty. Wybierzmy Sticks i kliknijmy O.K. Molekuta na ekranie zmienita

wyglad. Zalecane jest wyprobowanie innych opcji wygladu molekuty.

Wr6émy do prezentacji typu Line /no bond order/ z menu VIEW/Display Style.

Z menu gornego TOOLS/Labels/Add wybierz Object Atom / Atribute Name i naci$nij

OK. Przy atomach molekuty pojawig si¢ nazwy i numery atomow. Wpisz symbole i

zwigzane z nimi numery atomow do Tabeli 1.

Po uzyciu funkcji TOOLS/Label/Add Object Atom / Attribute XYZ przy atomach

pojawig si¢ ich wspohrzedne kartezjanskie XYZ w jednostkach zwanych angstremami, A.

Do Tabeli 1 wpisz tylko sktadowe X i Y kazdego atomu z doktadnoscig do 0.1 A.
1A=10""m

Wykorzystujac to samo narzgdzie TOOLS/Label/Add Object Atom / jako Attribute

zaznacz PartialCharge i teraz przy pozycjach atomow pojawia si¢ wartosci fadunkow

czastkowych, ktore wpisz, z doktadnoscig do 0.01, do odpowiedniej rubryki w Tabeli 1.
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Tabela 1. Wspoétrzedne X,y i fadunki elektryczne g oraz momenty dipolowe dla .................
odczytane przy pomocy programu LabViewer

Symbol atomu | Wspélrzedna x | Wspélrzedna y | Ladunek lloczyn lloczyn
i jego numer [A] [A] czqst(;(owy gx qy
= ZQiXi= Zqiyi=

10. Dla kazdego atomu oblicz iloczyny gx i qy i wpisz je do odpowiednich rubryk.
Zwr6¢ uwage na znaki tadunkoéw, wspotrzednych 1 iloczynow.

11. Dodaj algebraicznie wartosci w kolumnie gx i osobno w kolumnie qy. Oblicz wartosci
sktadowych momentu dipolowego zgodnie z ponizszymi wzorami:

ux = 4.803 Zqix; [D] uy = 4.803 2qiyi [D]
Hx = My =

12. Warto$¢ catkowita momentu dipolowego obliczmy zgodnie ze wzorem:
— 2 2
u= \/ (12 + 1y?)

lLl:

13. Na wykonanym rysunku molekuty zaznacz uktad wspotrzednych. Poczatek uktadu ustal na
atomie o wspotrzednych (0,0) lub najblizszemu tej wartosci. Os X narysuj od wybranego
atomu w kierunku dowolnego atomu o wspoirzednych (X,0) a 0§ Y w kierunku atomu o

wspotrzednych (0,Y).

14. Zaznacz na narysowanych osiach wspotrzednych obliczone sktadowe momentu

dipolowego L oraz py (uwzgledniajac ich znaki). Wyznacz graficznie (poprzez dodawanie
wektorow) kierunek catkowitego momentu dipolowego molekuty 4.

15. Zwrd¢ uwage, jaka warto$¢ ma catkowity tadunek czasteczki 2 (i. Czy badana czgsteczka
jest jonem czy tez jest neutralna (podkres$l Twojg odpowiedz). Wyjasnij dlaczego.



