Aula Pratica

Calcular o estado de transicao e o
caminho de reacao da dissociacao de
uma molécula de H,O na superficie da

brucita



Mecanismo da reacao da molécula
de H,O com a brucita:

Mg(OH)2 + XHzo — Mg(OH)2XH20

Mg(OH),...xH,O — [Mg(OH),_,]".xH,0.0H , (etapa estudada)

[Mg(OH)Z_x]-I_.XHzO.OH_x_ — [Mg(OH)z_x]-l_OH_x + XHzo



Rotelro

Crie o diretorio neb no seu home;

Copie os arquivos para o diretorio neb criado;

Olhe o arquivo bru-H20dis-neb.inp no Xcrysden;

Visualize o caminho de reacao através da janela do
Animation Control Center;

Abra o arquivo bru-H20dis-neb.inp no terminal e
verifique como € um arquivo neb e as variaveis que
sd0 necessarias para rodar o neb

Faca as
pseudo_dir;

devidas

modificacdes

em outdir

c



e Repare que foram incluidas algumas 1magens
intermediarias, geralmente sO6 a primeira € a ultima
imagens sao necessarias. Estas 1magens foram
adicionadas para que o calculo rode rapido. Além
disso, as coordenadas deste arquivo ja se encontram
otimizadas e o caminho também, assim o calculo
serd bem rapido. Entretanto, um calculo neb pode
demorar muitos dias, semanas e até meses, 1sto vai
depender da complexidade do sistema.



e Para rodar o neb digite o comando:
e neb.x -inp bru-H20dis-neb.inp > bru-H20dis.out;

e Verifique os arquivos criados no diretorio neb:

O arquivo bru-H20dis-neb.out contém as etapas de
otimizacdo do caminho, as energias de cada
imagem, O erro com relacao a convergéncia da forca
do caminho, as energias de ativacao da reacao direta
e 1nversa € 1ndica qual imagem € o estado de
transicao;

e Os arquivos pw_l.n, pw_2.1n ... s3o arquivos
1guais os utilizados para rodar um calculo relax;



O arquivo bru-H20dis-neb.xyz possui as coordenadas
atuais (etapa na qual o calculo se encontra) de todos os
atomos de todas as imagens;

O arquivo bru-H20dis-neb.dat possui coordenada de
reacao, a energia relativa de cada imagem com relacio a
primeira € o erro (da etapa atual). Pode ser usado para
fazer a figura com os pontos do caminho de reacio;

O arquivo bru-H20dis-neb-novo.axst permite visualizar
o caminho de reacao atual no Xcrysden;

O arquivo bru-H20dis-neb.path contém informagdes
para restartar o calculo como as coordenadas dos
atomos de cada imagem, as energias e os gradientes;



e Olhar o diretorio outdir:

e Cada diretorio bru-H20dis-neb-novo_1, ... possui
todos os arquivos gerados num calculo relax
inclusive o arquivo bru-H20dis-neb.out

e Cada arquivo bru-H20Odis-neb.path possui as
informagodes para restartar o calculo.

e Tarefa:

Fazer a figura do caminho de reacao da reacao
estudada.
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