
계산 화학

▣ 실험목적

- Gaussian 09W라는 상업용 양자화학 계산 프로그램 패키지를 이용하여, 관심 대상 분자들에 대한 single 

point energy, optimized energy, frequency calculatrion 등을 계산을 함으로써 양자화학에 대한 이해를 

돕는다.

▣ 기구

- Gaussian 09, GaussView

▣ 실험방법

※ G09 Input 파일 작성

※ Z-matrix 구성방법

 1) 분자를 그린다.

 2) 1번 원자를 설정한다.

 3) 1번 원자에서 다른 원자들의 연속적인 숫자를 지정한다. 

    (원자들의 번호 설정 시 사용하기 편한 순으로 지정하는 것에 유의한다.)

 4) 1번 원자에서 시작하여 원자들을 순서대로 아래 방향으로 나열한다. 

 5) 1번 원자는 origin으로 어떠한 측정값을 지니지 않는다.

 6) 2번 원자를 확인하기 위해, 1번 원자로의 결합길이만을 설정한다. 

 7) 3번 원자를 할당하기 위해, 1번 원자로부터의 결합길이와 3번 원자와 1번, 2번 원자들 사이의 결합각

을 설정한다. (결합각은 세 원자들 사이의 각이다.)

 8) 현재의 원자를 설정할 때 이전의 설정된 원자들을 사용할 수 있음을 기억하라.

   (예, 이것은 5번 원자를 정의할 때, 7번 원자를 참고할 필요 없음)

 9) 4번 원자와 모든 다른 원자들을 설정하기 위해, 결합길이와 결합각과 이면각을 포함하여야 한다. 

  ※ 이면각 : 원자와 3개의 다른 원자들로 형성된 평면 사이의 각

 

 

Job Entry

% Section 하드웨어적인 설정

Route Section 

계산방법 HF, MP2, MP4, Cl등

원자크기 sto-3g, 6-31g, etc

계산옵션 opt, freq, etc. 입력

Title Section 제목입력

Charge & Multipl. 전하(S) 및 다중도(2S+1)를입력  

Molecular Specification 분자의 구조를 입력(Z-Matrix)



예시 : H2O2                               

① 수소원자를 H1로 설정한다.

  z‐matrix는 다음과 같이 작성한다.            

  H1

② 나머지 산소원자하나는 O2로, 그리고 나머지는 O3, H4로 명명한다.

③ O2원자는 H1원자와의 거리를 작성한다. (원자가 두 개일 때 결합길이까지 작성)

  H1

  O2 1 0.96

④ 원자 O3은 O2와의 결합길이를 작성하고, H1과의 결합각을 작성한다. (원자가 세 개일 때, 결합길이, 

결합각까지 작성)

 H1

 O2 1 0.96

 O3 2 1.48 1 120.0

⑤ 마지막 H4는 O3와 결합길이, O2와 결합각, H1과의 이면각을 작성한다. (원자가 네 개이상일 때, 결함

길이, 결합각, 이면각까지 작성)

 H1

 O2 1 0.96

 O3 2 1.48 1 120.0

 H4 3 0.96 2 120.0 1 180.0

※ 참고 : 길이 단위는 Å, 결합각은 소수점까지 적어야 한다. 



1. Single point energy 계산 (예, H2O)

 1) gaussian 09w 프로그램을 실행한다.

 2) File > New를 눌러 input정보를 넣을 창을 띄운다.

  3) 정보를 입력한다.  

 4) %Section 옆의 Run 버튼 클릭한다.

 5) output file 저장 : 저장위치를 지정하고 파일 저장한다.

 6) 프로세스가 완료되면 Processing Complete가 뜬다.

하드웨어적인 설정 % Section %chk=H2O.chk

계산방법 HF, MP2, MP4, Cl등

원자크기 sto-3g, 6-31g, etc

계산옵션 opt, freq, etc. 입력

Route Section #hf/6-31g

제목입력 Title Section H2O sp

전하(S) 및 다중도(2S+1)를입력  Charge & Multipl. 0 1

분자의 구조를 입력(Z-Matrix) Molecular Specification O1

H2 1 0.96

H3 1 0.96 2 110.0



 7) 저장한 output 파일을 연다. 

  ① 메모장에서 열기

 ② GaussView에서 확인 

   i) GaussView → File → Open

    ii) 마우스 우클릭 → Results → Summary

 

  Single point E: -75.98511633 a.u.



2. Optimization and Frequency energy 계산 (예, H2O)

 1) G09W → File → Modify → opt freq 입력 → RUN

 2) output file 저장

 3) Processing Complete



3. Optimized 결과확인

 1) GaussView에서 저장한 output 파일 열기

 2) Optimized bond 확인 : 마우스 우클릭 → Builder → Modify Bond

 3) Optimized bond 확인 : 원하는 길이의 원자 선택



 4) Optimized Angle 확인 : 마우스 우클릭 → Builder → Modify Angle

 5) Optimized Angle 확인 : 원하는 각의 원자 선택

 6) Optimized Energy 확인 : 마우스 우클릭 → Results → Summary



 7) Optimized Energy 확인 → Results →Summry

4. IR Resquency 결과확인

 1) 마우스 우클릭 → Results → Vibrations

 2) 진동모드수 확인



 3) 진동모드 animation 확인

 4) IR spectrum 확인


