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Chemia, biochemia, inzyniera materialowa i nanotechnologia postuguja si¢ juz
od dluzszego czasu modelowaniem molekularnym (chemia obliczeniowa). W dzisiej-
szych czasach rozwdj komputer6w oraz programéw sprawit, ze modelowanie
molekularne stato si¢ dostgpne dla wszystkich, a obliczenia chemiczne mozna juz
przeprowadza¢ na komputerze osobistym. Koszt oraz czas badan teoretycznych jest
niejednokrotnie o wiele mniejszy niz wst¢pne badania praktyczne, a uzyskane wyniki
coraz bardziej zblizaja si¢ do wynikéw eksperymentalnych. Korzystajac z do-
brodziejstw chemii teoretycznej mozemy dzi$§ z bardzo dobrymi rezultatami obliczac¢
wiladciwosci fizyczne i chemiczne, modelowa¢ reakcje oraz stany przejsciowe,
symulowa¢ widma spektroskopowe, czy tez bada¢ uklady bardziej skomplikowane,
jakimi sa centra aktywne enzyméw. Wszechstronnie wyksztalcony chemik korzysta
z najnowszych osiagni¢¢ nauki, jakim niewatpliwie jest takze wsparcie badan
eksperymentalnych obliczeniami. Dlatego wazna rzecza jest zapewnienie gruntownego
wyksztalcenia oraz nauczenia studentéw podstaw oraz sposobdéw przeprowadzania
studiéw teoretycznych.

Ksztalcenie mozemy prowadzi¢ uzywajac dwoéch programéw do chemii oblicze-
niowej: Gaussian oraz HyperChem. Program HyperChem jest przeznaczony do mode-
lowania molekularnego gtéwnie w $rodowisku Windows i jest dostgpny w wersji
testowej poprzez strony producenta. Zawiera on narzedzia do:

¢ budowania struktur czasteczek i ich modyfikacji,

e obliczen: energii, optymalizacji, oddzialywan,

e gsymulacji widm przy uzyciu metod mechaniki molekularnej, metod

pétempirycznych oraz ab initio.

Jest atrakcyjnym programem dla poczatkujacych uzytkownikéw. Program Gaus-
sian to ,klasyka” chemii obliczeniowej, efekt pracy kilku pokolen teoretykow,
pierwotnie skupiajacych si¢ wok6t Johna Popla, ktéry w 1998 roku otrzymat wspdlnie
z Walterem Kohnem nagrod¢ Nobla, za wktad w metody obliczeniowe w chemii. Jest
to profesjonalne narzedzie chemii obliczeniowej. Dzigki dodatkowym programom,
umozliwiajacym przygotowanie obliczen oraz interpretacje wynikéw takich jak:

e  GaussView,

e  ChemCraft,

e  Gabedit,

e  Molden,
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stat si¢ on bardzo przyjazny dla poczatkujacego uzytkownika. Prezentujemy skrypt
oraz materiaty dydaktyczne, przeznaczone dla studentéw uczacych si¢ modelowania
molekularnego z wykorzystaniem wymienionych programéw. Zawiera on instrukcje
oraz opracowane zagadnienia z analizy struktury, parametréw spektroskopowych,
mechanizméw reakcji chemicznych. Skrypt powstal przy okazji opracowania pracy
doktorskiej oraz podczas prowadzonych na Politechnice Wroctawskiej zajgé
dydaktycznych, dotyczacych mechanizméw reakcji chemicznych oraz wlasciwosci
spektroskopowych zwigzkéw fosforoorganicznych.
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