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Presentacion

El presente manual consta de dos partes, la primera nos dara una breve introduccién al uso del
Gaussian09W mediante un ejemplo de metodologia de investigacidon que se ha seguido durante el
Verano cientifico 2022 de la universidad de Guanajuato.

La segunda se refiere a la explicacién del uso del software GaussView 6.0, el cual es una interfaz
grafica con el programa GAUSSIANO9W.



GAUSSIANOSW

GAUSSIANOSW es un software comercial de uso en quimica tedrica, lanzado inicialmente en 1970
por John Pople y su grupo de investigacion en la Universidad Carnegie-Mellon como Gaussian 70. Se
ha actualizado continuamente desde entonces.

Gaussian09W es producido por Gaussian Inc., es un sistema de programas conectados para ejecutar
una variedad de cdlculos de estructura electrénica. Capaz de predecir muchas propiedades
moleculares y reacciones quimicas, incluyendo: Energias y estructuras moleculares, energias y
estructuras de estado de transicidn, frecuencias vibracionales, espectros infrarrojo y Raman,
propiedades termodinamicas, energias de reaccion y de enlace, trayectorias de reaccidn, orbitales
moleculares, cargas atdmicas, apantallamiento en resonancia magnética nuclear y susceptibilidad
magnética, afinidades electrénicas y potenciales de ionizacidn, polarizacion e hiperpolarizacion,
potenciales electrostaticos y densidades electrénicas, y muchas mas cosas que se van a agregando
en cada actualizacion del software. [1]

Gaussian09W esta disefiado para estudiar sistemas en fase gaseosa y en solucién, en el estado
fundamental y estados excitados; lo que permite explorar areas de interés quimico como efectos
del sustituyente, mecanismos de reaccion, superficies de energia potencial, energias de excitacién,
etc.

La caracteristica principal de este software es el estudio de estructuras electrénicas, empleando un
gran abanico de metodologias, desde ab initio a semi-empiricos. Puede ser utilizado para el estudio
de moléculas, reacciones y calculo de propiedades bajo un amplio rango de condiciones.

El programa Gaussian resuelve fundamentalmente la ecuacién de Schrodinger para diferentes
sistemas moleculares. Resolver la ecuacién de Schrodinger, desde un punto de vista semi clasico [2]
considera a los electrones y a los nucleos como particulas puntuales cargadas y toma en cuenta las
atracciones y repulsiones combinadas entre ellas.

La ecuacién 1, describe el hamiltoniano de un sistema multielectrénico.
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Donde me es la masa del electrén, e su carga, ke es la constante de Couloumb, Ma es la masa del
nucleo A-ésimo, Zxes el nimero atdmico del k-ésimo nucleo, ria es la distancia entre el electrén iy
el nucleo A, rjj es la distancia entre los electrones iy j, y Rag es la distancia entre los nicleos Ay B,



sin embargo, esta ecuacidon es muy complicada de resolver por lo que se hace uso de aproximaciones
gue pueden simplificar la solucién del problema.

La primera aproximacién que se hace es utilizar unidades atémicas de Hartree, en donde la masa
del electrén y su carga, la constante de coulomb y la constante de Planck reducida se consideran
como la unidad [2];
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La segunda aproximacién es la llamada aproximacion de Born-Oppenheimer en donde se considera

qgue los nucleos tienen mucha mas masa que los electrones por lo cual a estos nucleos se les
considera fijos en sus posiciones y solamente los electrones podran ser considerados para analizar
las interacciones del nucleo-electrén y electrén.
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Si bien al considerar la ecuacién de Schrédinger adn con las aproximaciones mencionadas tenemos
un sistema discreto este problema se puede convertir en uno contindo dando lugar a la teoria del
funcional de la densidad [3,4]. En esta teoria se considera un funcional p(z)

plri) =N [r“’? [|*-‘[T1-T'z ----- ) [dry, (4)

denominado densidad electrénica. En donde #es la funcidn de onda al sistema de estudio. Existen
2 teoremas fundamentales en esta teoria demostrados por Pierre Hohenberg y Walter Kohn [3], el
primero indica que la energia total del sistema es un funcional de la densidad electrénica vy el
segundo que esté funcional que genera el estado base del sistema tiene una relacién uno a uno con
la energia minima.

Sin embargo, la solucién analitica del Hamiltoniano es compleja debido a que necesita una
recurrencia para cada electrén existente. Una manera de resolver el problema es considerar que no
existen interacciones entre electrones, resolver y superponer soluciones, esto fue propuesto por
Khon y Sham y la solucion queda con funciones de onda ¥ no interaccionantes.

Ahora para poder determinar esta funcién de densidad tiene como punto importante el conjunto
de bases apropiadas para modelar el sistema molecular
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Gaussian09 nos ofrece un conjunto de modelos, asi como un conjunto de bases ¢ con los cuales
podemos combinar y tener un nivel especifico de teoria para la soluciéon del modelo que queremos
resolver. Dependiendo del nivel de teoria que escojamos tendremos resultados congruentes con los
obtenidos en la parte experimental.

Algunos métodos ab initio que se pueden elegir en el programa son Hartree-Fock, Moller-Plesset,
entre otros; en métodos semi-empiricos tenemos AM1, PM3, CNDO, etc., y el conjunto de bases
que nos ofrece el programa son STO-3G, 6-31G, 6-311, entre otras.

El GaussianView 6.0 nos permite construir la molécula y generar coordenadas iniciales de la
molécula, ya sea en coordenadas cartesianas o en coordenadas internas (matriz-z), también nos
permite construir la molécula con base a distancias, angulos y diedros, carga y multiplicidad. Con
estos elementos y el nivel de especifico de teoria que queremos usar para resolver el sistema,
calcula la funcién de onda y con ella se pueden obtener propiedades atdmicas y moleculares como
la energia de la molécula, optimizacion de las coordenadas, densidad electrénica, momentos
dipolares, cuadrupolares, etc.

Cuando se quiere realizar un calculo de primeros principios a un sistema de atomos o moléculas a
las cuales se les quiere determinar, por ejemplo, geometria molecular, frecuencias vibracionales,
propiedades electréonicas y propiedades quimicas, se recomienda tener una referencia
experimental de alguna de las propiedades que se quieren obtener para comparar los resultados
tedricos con los experimentales y asi determinar el nivel de teoria que se debe utilizar.

La metodologia propuesta es comenzar los calculos a partir de funcionales y bases con menos
complejidad como son el Hartree-Fock y la base STO-3G, si bien esto no nos dard la mejor
aproximacion, si nos reducira tiempo invertido en el calculo, ya que aqui se pueden detectar algunos
errores iniciales, como la obtencién de frecuencias negativas o bien algln error por construccién o
envio de cdlculos. A partir de ahi se va elevando el nivel de teoria, siempre partiendo del archivo de
salida anterior, ya que como se va optimizando, nos permite reducir costos de tiempo de maquina.

Los niveles de teoria de cdlculo que usaremos en este trabajo son los siguientes:

Hartree-Fock con una aproximacién a orbitales

HF-STO-3G de Slater usando 3 funciones gaussianas
DFT, B3LYP con una aproximacién a orbitales de
B3LYP-STO-3G Slater usando 3 funciones gaussianas

DFT, B3LYP con el orbital interno representado
por una funcién de 3 gaussianas y el orbital de
valencia por una funcién de 2 gaussianas y otra
B3LYP-3-21G de una gaussiana

DFT, B3LYP con el orbital interno se representa
mediante una funcién de seis gausianas, y los
B3LYP-6-311G orbitales de valencia por tres funciones de 3




gaussianas, 1 gaussiana y 1 gaussiana,
respectivamente
Lo anterior pero considerando la correccion de

B3LYP-6-311G-GD3 dispersidon de Gimmer
Lo anterior pero ahora haciendo uso de la
B3LYP-6-311G-GD3-QC convergencia cuadratica

Es importante revisar que tipo de informacidon queremos obtener en nuestros cdlculos ya que
depende de los funcionales. Para ello pueden consultar https://gaussian.com/capabilities/?tabid=0
y de las bases https://gaussian.com/basissets/?tabid=0

En nuestro caso, queremos analizar 36 permutas de la estructura molecular N-dihidroximetilsilil-M-
oxi-cianobenceno. Para ello tenemos como dato experimental el espectro IR, Raman y UV-vis de la
combinacion (6,5).
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Estructura molecular N-dihidroximetilsilil-M-oxi-cianobenceno
Para construir moléculas refiérase a la seccion Elementos de construccion (Builder)

Antes de lanzar calculo con la metodologia antes escrita, debemos probar con una molécula mas
pequefia el nivel de teoria adecuado para nuestros calculos y para ello usamos la molécula de urea.

Molécula de Urea

Presentamos una muestra del orden que se sugiere para las optimizaciones, asi como los resultados
gue obtuvimos en energia y tiempo de computo, con ello podemos determinar cudl es el mejor nivel
de teoria.

Para lanzar los calculos refiérase a la seccién Explicacion del calculo (Calculate)


https://gaussian.com/capabilities/?tabid=0
https://gaussian.com/basissets/?tabid=0

UREA

Energia Freq. Distancia de enlace (A) Tiempo
(Hartree) Negativas C-N C=0 N-H (s)

HF-STO-3G -221.024773 0 1.4432 1.218 ! 1.026685 67
B3LYP-STO-3G -222.227956 0| 1.471225} 1.25226! 1.051635 73
B3LYP-3-21G -224.013571 0 1.38325! 1.23977 1.01052 95
B3LYP-6-311G -225.260778 0 1.37812 ! 1.24997 1.003 145
B3LYP-6-311G-GD3 -225.263744 0 1.37857 ! 1.25008 | 1.003025 29
B3LYP-6-311G-GD3-QC -225.263744 0 1.37857 ! 1.25008 1.003025 45
Experimental [5] -- -- 1.5 1.2 1 --

Para la obtencién de los datos mostrados en la tabla, refiérase a la seccion Revision de resultados
mediante GaussView 6.0.

Analizando los resultados se observa que al aumentar el nivel de teoria la energia se hace mas
pequeia, hasta llegar a un punto en donde la diferencia depende del criterio de convergencia
impuesto. En este caso los 3 ultimos métodos. A continuacién, comparamos los resultados
obtenidos para distancias de enlace con los experimentales, con un margen de error, vemos que
son aceptables. Finalmente analizamos los tiempos de cémputo, los cuales serian acumulativos,
vemos que podemos elegir el método de B3LYP-6-311G, como paso final para continuar con
nuestros calculos.

A continuacidn, realizamos los calculos con la permutacidon de la molécula de la cual tenemos
resultados experimentales para validar nuestros resultados tedricos, como lo que tenemos es el
espectro IR, Raman y UV-vis, el primer paso es realizar la optimizacidn de la permuta (6,5) utilizando
el método B3LYP-6-311G.

Tabla 1. Resultados energéticos y de distancia de enlace de la permuta (6, 5) de la molécula.

Molécula 6,5 Energia Distancia de enlace
C=N C-Sl Si-O Cc-0 O-H
HF-STO-3G -1289.76 | 1.1566 | 1.8656 | 1.6732 | 1.4145 | 0.9842
B3LYP-STO-3G -1296.53 | 1.1998 | 1.8916 | 1.7125 | 1.4470 | 1.0233
B3LYP-3-21G -1305.61 | 1.1667 | 1.8888 | 1.6950 | 1.4997 | 0.9854
B3LYP-6-311G -1312.67 | 1.1685 1.8909 1.7103 1.4247 | 0.9624
B3LYP-6-311G-GD3 -1312.72 | 1.1684 | 1.8864 | 1.7095 | 1.4243 | 0.9625
B3LYP-6-311G-GD3-QC | 1312.72 | 1.1684 | 1.8864 | 1.7095 | 1.4243 | 0.9625
Tabla 2. Resultados de angulo y angulo diedro de la permuta (6, 5) de la molécula.
Molécula 6,5 Angulos Diedro

0-Si-0 C-0-C C-Si-C N-O-0-O | H-O-O-H
HF-STO-3G 109.709 | 115.390 | 111.368 | 102.107 | -0.50757
B3LYP-STO-3G 111.569 | 113.509 | 111.809 | 102.085 | -0.32043
B3LYP-3-21G 111.425 119.306 | 110.734 | 104.545 -0.37605
B3LYP-6-311G 111.510 | 120.060 | 114.467 | 104.706 -0.44127




B3LYP-6-311G-GD3 111.528 | 119.951 | 115.319 | 104.615 -0.57706
B3LYP-6-311G-GD3-QC 111.528 | 119.951 | 115.319 | 104.590 -0.57706

Para hacer estos célculos y obtener las graficas refiérase a la seccion Como obtener pardmetros y
propiedades..

Una vez optimiza la molécula se hace el cdlculo de frecuencias IR y de Raman y se compara con el
experimental.

Permuta (6,5) IR
Espectro experimental | Ar
c-0
Loy | 1260
] 1
T Si-CH,
0.5 508
c-0
172
0.6+ Ar
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2224 s
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2938 (.|+_; r
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Permuta (6,5) Ramman
Espectro experimental

CN [ p-Ar

S1-CH; Si-Cl
i- i| p-Aa

| I Ar(1af| SECH:
C-0-C

3t00 3030 2680 2290 1520 1550 1lso 810 w0 '70
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Vemos que hay coincidencia en general y ahora procederemos a calcular el espectro de UV-vis. Para
este cdlculo es necesario determinar el spin y el nimero de estados adecuado que logre reproducir
el espectro experimental, se hicieron varios calculos, aqui presentamos los resultados.



Permuta (6,5)

Espectro UV-vis
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Tedrico UVvV-Vis SpECtI'I.II'I"I 1 hora 7
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Tedrico UV-Vis Spectrum 2 horas
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tripletes, 20 o058 minutos
estados L oam
(=g
r [s]
0378
L 17)]
=
- 0.2 g
- J
o019
- IJ
S . . . Lo
{BLELELELE BLELELELE BLELELELE BLELEL LN BLALELELEN BLELELELE BUBLELELE BLELELELE BLELELELE BLELELELE BLELLELE BLELELELEN L
160 180 200 220 240 260
Wavelength (nm)
Tedrico 4 horas 8
singletes y UV-Vis Spectrum minutos
tripletes, 30 35,000 roe o
30,000 — Lps@
estados S8
25,000 Coa iy
20,000 4 r o
w 0378
15,000 "o &
10,000 < L %
5,000 | rU-lg-_
o4 T | . . . ~Log
LILELELELE AL BLELELELE AL BLELELEL LR BLELELEL BLELELELE BLELELELE BLELELELE BLELELELE BLELELEL L
160 180 200 220 240 260
Wavelength (nm)

Como podemos observar el espectro que representa mejor la parte experimental y con menos
tiempo de célculo es usando singletes y 15 estados, que solo nos tomaria 38 minutos y no hay mucha
diferencia con el de singletes-tripletes con 30 estados que toma4 h 8 m

Una vez que tenemos esto validado ya podemos realizar los calculos de todas las permutaciones de
la molécula.

También se puede analizar la molécula en otros medios como solventes, para este cdlculo refiérase
a Explicacion del calculo (Calculate).

12



DIAGRAMA DE ALGUNAS APLICACIONES DE GAUSSIAN

Calculos de
Gaussian

M

v

¥

A A A A A A A A,

Energia de un

Solicita el calculo de energia en un solo punto. Este valor

punto > es predeterminado si no se especifica el calculo.
Optimizacién = La geometria se ajustara hasta que se encuentre un
punto estacionario en la superficie potencial.
Frecuencia > Calcula las fuerzas y frecuencias vibratorias,
determinadas por diferenciacién numerica.
Reaccion de = Solicita que se siga una ruta de reaccion integrando la
seguimiento (IRC) coordenada de reaccién intrinseca.
IRCMax =" Tomando la estructura de transicion encuentra la energia
maxima a lo margo de una ruta especifica.
Scan > Realiza un escaneo de energia potencial de superficie
Linealidad y no Se calculan las polarizabilidades e hiperpolarizabilidades
linealidad |
ADMP Y solicita un calculo de trayectoria utilizando el modo de
BOMD => dinamica molecular
EET — EET calcula la tasa de transferencia de energia de
excitacion entre moléculas
Fuerza de los Calcula de las fuerzas sobre el nlcleo
>
nucleos
Estabilidad Prueba la estabilidad de funcion de onda en un determinante
m— con respecto a la relajacion de varias restricciones
Volumen = Calcula el volumen molecular, definido dentro de un
contorno de 0,001 electrones/densidad de Bohr3
Densidad — Calcula y usa las densidades disponibles para analisis y

evaluaciones disponibles
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GaussView 6.0

EXPLICACION GENERICA DE LAS FASES DEL SISTEMA

El uso de GaussView 6.0 para generar o visualizar la molécula es de suma importancia es por lo que
hay que conocer el tablero de control. Como primera parte tenemos file.

Archivo (File)

& GaussView 60.16

Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

*ﬁ New Molecule Group
+ Add to Molecule Group
&=

Open...
Recent Files
Related Files

Refresh

N

ol Save..
Save Temp Files...

Convert Files...
Directory...

Print...
Save Image...

Save Movie

L - T

Preferences...

Exit

Ctrl+N
Ctrl+A

Ctrl+0

Ctrl+5

Ctrl+P

[3

4

X9elsdrwARLZ TS

=g R Mey R A R FAEOBEB

@ D A ~|(oefault Scheme) @ Fr | FHE

Carbon Tetrahedral

En file tenemos diversas opciones para el guardado o abrir los archivos recientes o guardados en

nuestro sistema.
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New Molecule Group: Te abrira una nueva ventana de edicidén la cual podrds insertar las moléculas
0 atomos requeridos a tu necesidad.

¥2) G1M1VT - New — O X

0 atoms, 0 electrons, neutral, singlet Build Select Placement i

Add to Molecule Group: Te permite afiadir muchos grupos de la misma molécula.

¥1) G1:M2:V1 - New - O X

%.vofz v

15 atoms, 30 electrons, neutral, singlet Build Select Placement ..

Open: Te permite abrir los archivos .out, .chk 6 .gjf para realizar cambios a tu molécula.

Las extensiones de archivos que maneja el programa GaussView 6.0 y Gaussian09W son como
archivos de entrada extensiones .gjf y .com, como archivos de salida .log y .out, y como archivos
intermedios o checkpoint .chk and .fchk.
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Et‘ Open Files

X

Look in: | C:\Users\girul\OneDrive\Escritorio\Fabil(M,4) V‘ o9 Q @ @

CAUsers\giru1yOneDriv *
I, CA\Users\giru1
B My Computer

&% Verano(1-4)-B3LYP-6-311G-gd3-QC.chk El VERANO(2-4)-B
=] Verano(1-4)-B3LYP-6-311G-gd3-QC.gjf %] Verano(3-4)-B3L
El VERANO(1-4)-B3LYP-6-311G-GD3-QC.LOG & Verano(3-4)-B3L
&% Verano(2-4)-B3LYP-6-311G-GD3-QC.chk £ VERANO(3-4)-E

fh A &% Verano(2-4)-B3LYP-6-311G-GD3-QC.gjf &2 Verano(4-4)-B3L
CANGO9WNScratch w

< > < >
File name: | | Open
Files of type: Known Files (*.gjf *.com *_log *.out *.fch® *.chk *.gfrq *.dat *.adat *.out *.aout *, - Cancel

Open as: Auto hd Help

Target: Separate new molecule group for each file A Options...

[] Read Intermediate Geometries (Optimizations) [] Retain Settings Explorer... Advanced...

Recent files: Te muestra los Ultimos 10 archivos que se abrieron en GaussView 6.0.

& GaussView 6.0.16

File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

] New Molecule Group Ctrl+N

<= Add to Molecule Group Ctri+A

lﬁ Open... Ctrl+0
Recent Files 4
Related Files »
Refresh

@l save.. Ctrl+S

Save Temp Files...
Convert Files...
Directory...

= Print. Ctri+P

@ Save Image...
F;:; Save Movie 4

X s¢ 7 BRLF T
| ESGARE My XS WK HAEA DB
@ @ /A ~ (Default Scheme) -G FHe

C:/Users/giru1/OneDrive/Escritorio/Fabi/(M,4)/Verano(1-4)-B3LYP-6-311G-gd3-QC.gjf
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/DMS0O-N15-B3LYP-6311G.LOG
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/DMSO-N35-DFT-6311G.LOG
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-N45-dft-6311g.out
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-N25-B3LYP-6311G.out
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-L65-B3LYP-6311G.out
C:/Users/qiru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-L55-B3LYP-6311G.out
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx4/DMSO-L54-B3LYP-6311G.LOG
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx4/dmso-L64-B3LYP-6311G.out
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx4/dmso-N44-dft-6311g.out
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Related Files: Te muestra los archivos con el mismo nombre, pero diferente tipo de formato.

& GaussView 6.0.16

ﬁ New Malecule Group Ctrl+N

# Add to Molecule Group Ctri+A

E5 Open.. Ctrl+0
Recent Files 4
Refresh

@ Save.. Ctrl+S

Save Temp Files...
Convert Files...

Directory...

= - -

— O pet

File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

X a¢ adter ARPLFIT L

i HE S B E

T L LRI

E| @ /A v|(oefault Scheme) - &

@i FBRBE>

C:f/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-N45-dft-6311g.out (Current)
C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-N45-dft-6311g.gjf
ChUsers\giruT\Downloads\OneDrive_5_7-1-2022\Dx5\dmso-N45-dft-6311g.chk

Refresh: Re-escala la molécula al tamafio de la ventana, permitiendo la mejor visualizacidn.

GT:MTNV1 - dmso-MN45-dft-6311g.out (C:/Users/giru1/Downloads/OneDrive_5_7-1-2022/Dx5/dmso-N45-dft-631...

49 atoms, 174 electrons, neutral, singlet

— O X

Inquire Select Atom 1 .
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Save: Te permitird guardar tu molécula para poder abrirla después, guardandola en los siguientes
formatos.

&' Save Structure Files X

Look in: | C:\Users\girul\Downloads\OneDrive_5_7-1-2022\Dx5 V| Q Q G @ @

CA\Users\giruT\Downloz ~ | | &% dmso-L55-B3LYP-6311G.gjf
J|, CAUsers\giruT ¢ dmso-L65-B3LYP-6311G.gjf
&= dmso-N15-B3LYP-6311G.gjf
&7 dmso-N25-B3LYP-6311G.gjf
%] dmso-N35-dft-6311qg.qgjf
CAGOSW\Scratch &% dmso-N45-dft-6311qg.gjf
ChlUsers\giru1WOneDriv

CAlleersyain 1 Downlo:

= My Computer
S0 O\

< >
File name: |dmso—N45—d&—631lg.gjf | | Save
Files of type: |Gaussian Input Files (*.gjf *.com) - Cancel
Known Files (*.gjf *.com *.pdb *.d...| *.rxn *.sdf *.gmmx *.mol2 *.ml2

Gaussian Input Files (*.gj

Save as: Ampac Input Files (*.dat =.adat)
PDB Files (*.pdb *=.pdb1}
r * ES
[] new Mo MDL MOL Files (*.mol *.rxn)

MDL SDF Files (*.sdf)
GMMX Input Files (*.gmmzx)

Sybyl Mol2 Files (*.maol2 *.mIZ)
o FEES -

Convert files: Te permite afiadir archivos y cambiar el formato a los posibles siguientes, ademas de
poder guardarlos en cualquier directorio deseado.

Q‘ Convert Files [ >

Source File Options Destination File Options

File Type: |Gaussian Input Files (*.gjf *.com) = Scheme: | (Default Scheme) =~

Add Files... Directory:

MDL MOL Files (*.maol =.rxn)
[] overwn mpL sDF Files (*.sdf)
GMMX Input Files (*.gmmsx)

R B R 5 | Mal2 Fil -, 12 *.ml2
Source File Path  Destination F |g?—yaur0 JLgfu[:. L mi2)

Convert... - Clear... - Close Help
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Directory: Abrira tu carpeta de tu ultimo directorio abierto.

Save Image File: Podras guardar la imagen de tu molécula en alguno de los diferentes formatos que
te ofrece.

Q' Save Image File X

Look in: | C:\Users\girul\Downloads\OneDrive_5_7-1-2022\Dx5 V| '\} O 0 @ @

CA\Users\giru1\Downloads\OneDrive_5_7... *
I, C\Users\giruT
S| My Computer
o
CAGO9W\Scratch
CA\Users\giru1\OneDrive\Escritorio\Fabi\...
CAUsers\giru1\Downloads\OneDrive_5_7... v

File name: | Save

Files of type: | TIFF Files (*.tif *.tiff) - Cancel
Known Files (*.tif *.tiff *.jpg *.jpeg *.eps® *.ps *.bmp *.png *.qgif
TIFF Files (*.tif *.tiff

Save as: |11pEg Files (*.jpg *.jpeg)
Vector Image Files (*.eps™ *.ps)
.| BMP Files (*.bmp)
Enlarge Wid PNG Files (*.png) Advanced...

GIF Files (*.qif)
PPM Files (*.ppm)

I i Fies (-.-) I

Preferences: Podras modificar la visualizacién, ya sea en color, tamafio, mostrar los enlaces,

hidrégenos, etc.

Q‘ GaussView Preferences X

Ampac Setup
Building

Charge Distribution
Clean Controls Background Color: .
Custom Bonding Parar
Calors

Display Format

General Quality Malecule Text Surface

Size

File/Directory |:| Use Fog to Improve Depth Perception
Font Fog has Zero Visibility at |SUU Angstroms
IGEUSS'an Setup Show Hydrogens Show Dummies
cons
Image [] show Labels [] show Symbals
Job Setup Show Bonds [] show Cartesian Axes
Movie, Animation ] Show Stereochemistry ] Show Positioning Tools
Print
Vibrations

Window Behavior Help

< > Ok Cancel Default
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Exit: Te cerrard el programa tanto la ventana de edicién como GaussView 6.0.

Elementos para edicion (Edit)
En Edit tenemos diversas opciones para la modificacion de la molécula.

& GaussView 6.0.16 — O ®

File  Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

{9 Undo ez X 9¢ Bd @ ARL Z TS
@ Redo Ctrl+Y [ ¥ ;’Qﬁfj’ﬂw‘%ﬁu R S = B = o)
[, | (Defautt Sche; MLl i
Risr o cuiex @ @ A -|(oefaut scheme) ® F: FHED
. Copy Ctrl+C

m Paste 4

x Delete Del

m Image Capture Ctrl+|

s: Standardize Z-Matrix

?" Symmetrize

Reorient
Rebond
Remove Weak Bonds
Clean

Mirror Invert

Undo: Te permite regresar a la anterior modificacién de la molécula. Comando Ctrl-Z.
Redo: Se rehace algo que previamente de deshizo mediante undo o Ctrl-Y.

Cut: Corta parte o toda la molécula, para borrarla o también se puede pegar en otra ventana de
edicion de GaussView 6.0. Comando Ctrl-X.

Copy: Copia parte o toda la molécula para poder pegarla ya sea en la misma ventana o en una nueva
ventana de edicion de GaussView 6.0. Comando Ctrl-C.

Paste: Permite pegar parte de la molécula en una ventana nueva o en la actual de GaussView 6.0.
Comando Ctrl-V.

Delete: Te permite eliminar de forma permanente parte de la molécula o en su totalidad. Comando
Ctrl-DEL.

Image Capture: Realiza una captura de pantalla de la ventana de edicidn de GaussView 6.0 para
usarla luego como imagen. Comando Ctrl-I.

Standarize Z-Matrix: La estandarizacidon es la transformacion del formato de entrada de las
moléculas. Con este formato impones simetria al sistema facilitando su construccién y convergencia

Ejemplo:

Consideremos la molécula de urea, donde cada atomo tiene asociado un numero, esto
normalmente es de acuerdo con el orden como se construye la molécula.
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Tag

[ R I I = VI T O U U Y T )

Matriz Z de la urea

Symbol
C

I|xT T T O =2

Bond

10003547
10002731
0.9994000
1.0000000
1.0000000
1.0000000
1.0000000

9 9

Molécula de urea.

Angle

119.94158543
120.0304910
109, 4712206
109.4712207
109, 4712206
109.4712207

Dihedral

180, 0000000
-14.6941737
105, 3058260
32.5844332
-87.4155669

Se muestra la matriz Z de la molécula de la urea, lo que podemos apreciar es que la primera linea
de la matriz Z simplemente especifica un carbono, la siguiente linea enumera un 4tomo de nitrégeno
y especifica la distancia intranuclear entre él y el carbono como 1.00036 Angstroms. La tercera linea
define otro nitrégeno con una distancia N-N de 1.000278 Amstrongs (es decir, desde el &tomo 2, el
numero de cada dtomo esta a la izquierda de cada uno) y que tiene un dngulo N-N-C de 119.94. La
cuarta linea es la Unica para la que se deben de dar las tres coordenadas internas. Define al oxigeno
como unido al segundo nitrégeno (es decir, el atomo 3) con una distancia O-N de 0.9994 Amstrongs,

un angulo de 120.030 y un angulo diedro O-N-N-C de 180.000
Symmetrize: Aplica simetria de grupos puntuales a la molécula en cuestidn.

Reorient: Ajusta la pantalla de visualizacién para que la molécula quede visible.

Rebond: En esta opcidn permite un reenlace de dos atomos en funcion de un algoritmo de distancia,

no utiliza la distancia que se introduce al generar la molécula en la pantalla.

Clean: Hace un ajuste de la molécula a la forma mas cercana a la esperada, de acuerdo a los datos

estdndares de distancias y angulos.

Mirror Invert: Invertird la estereoquimica de la molécula.
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Herramientas (Tools)
El menu que nos proporciona la seccidén de herramientas es

&* GaussView 6.0.16 - | *®
File Edit = Tools Builder View Calculate Results Windows Help

A ER Aomlst. X ¢ ndrk ARLEF TS
B (@ B FR Redundant Coordinates... = ﬁ ﬁ? g B R NG| % =

é: & ﬁ Eoin it #A v (Default Scheme) - E @ g E'|='_|=-| E »

= Select Layer...

Atom Groups...
Atom Selection...

PDE Residues...
PDE Secondary Structure...

Point Group...
3 PBC..
i mos.

Custem Bonding Parameters...

Atom list: La configuracion predeterminada de esta ventana muestra la matriz Z y las coordenadas

cartesianas de la molécula. Se pueden seleccionar diferentes datos para su visualizacién usando los
botones de la barra de herramientas. De izquierda a derecha, se muestra las opciones para las

coordenadas de matriz Z, coordenadas cartesianas, coordenadas fraccionarias, configuraciones

relacionadas y otros datos.

G1:M1:V1 - Atom List Editor
File Edit View Rows Columns

2 E®F L WP F oolH P

Row™ Highlight Display Taa Symbol NA NE NC Bond Anale Dihedral
1 show 1 c
2 Show 2 H i 1.0908075
3 Show 3 H 1 2 1.0928056 107.9883333
4 Show 4 C 1 2 3 1.5423257 110.9108427 122.2269688
3 Show 5 H 4 i 2 1.0932975 110.3875708 179.9949850
& Show 3 H 4 i 2 1.0925758 110.1143780 62,.2202426
7 Show 7 Si 4 1 2 1.8808181 113.2078171 -58.1887931
8 Show g Q 7 4 i 1,7020306 1118143670 621033873
9 Show 9 H 8 7 4 0.9630533 126.7125408 72.7570363
10 Show 10 o 7 4 1 1.6997541 106.3736771 60.9687508
1 Show 11 H 10 7 4 0.9665511 120.9687795 156.9568831
12 Show 12 C 7 4 i 19074919 1144146511 | -178.6026332
13 Show 13 H 12 7 4 1.0909955 110.1099155 94,4236795
14 Show 14 H 12 7 4 1.0927546 112.0622583 -27.9676130
15 Show 15 Q iz 7 4 14704937 104,2953068 | -146.9322861
16 Show 16 C 15 12 7 1.3883825 1198901112 | -176.7358618
17 Show 17 C 16 15 12 1.3991321 124.0897775 -1.7941052
18 Show 18 C 16 15 12 1.4019901 115.4897546 178.4234745
13 Show 13 C 17 16 15 13941348 1194564258 | -172.6814463
20 Show 20 H 17 15 15 1.0785406 120.9484696 0.3735568
21 Show 21 C 18 16 15 1.3863540 119.9880219 179.6541811
22 Show 22 H 18 16 15 1.0797697 118.62965972 -0.4491235
23 Show 23 C 19 17 15 1.4045000 120.6899103 -0.0184337
24 Show 24 H 19 17 16 1.0807724 119.7318917 180.0000000
25 Show 25 H 21 18 16 1.0806100 120.0965767 175.9559884
2% Show 26 C 23 13 17 14238228 120,4541274 179.9529306
27 Show 27 N 26 23 19 1.1683225 1799539338 | -131.2888312
2 o 2 H 1 4 7 1.0913567 1110618796 | -178.33095

Active Sublist Filters: None
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Redundant Coordinates: Eleditor de coordenadas redundantesle permite crear y editar
coordenadas redundantes para usar con optimizaciones gaussianas o exploraciones de superficie de
energia potencial.

E G1:M1 - Redundant Coerdinate Editor X
¢ S P
EX 4 I
Status Coordinate
Add
Unidentified Coordinate: |? ? ? ?
Add
Apply if greater than |
Apply if less than [
Add new coordinate (button in upper left corner)
Ok Cancel Help

Conection: El editor de conexion se puede utilizar para determinar si se mantiene el orden
adecuado de los 4tomos en todo un grupo de moléculas. También puede usarlo para reordenar
atomos automaticamente para alinear etiquetas de atomos entre estructuras relacionadas en un
grupo de moléculas

¥1) G1 - Connection Editor >

Connection Tools Z-Matrix Tools

Reference atom of 28

ZMat Tools.., Apply to Molecule Group
Mo Autofixing

Only one molecule present!

Use left mouse button to highlight atom and right mouse button to switch tags.

Cancel Help
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Select Layer: Esta ventana se usa para asignar atomos a las capas de ONIOM graficamente.

$1) G1:M1 - Layer Selection Toal >

set fayer: Low * | Select Layer Select All Select Mone | | Select PDBE Residue...

Expand Selection: I | 10 Using: |Bond -
Close Apply Cancel Help

PBC: La ventana PBC contiene cinco paneles:

Simetria: especifica la dimensionalidad de la celda unitaria, el sistema de celdas y las
restricciones del grupo espacial.

Celda: especifica las dimensiones de la celda unitaria y también contiene controles para
reposicionar y reducir el contenido de la celda.

Ver: especifica cuantas celdas se muestran en cada direccion en la ventana de vista, ademas
de controlar la visualizacidn/no visualizacion de varios elementos.

Contenido: Contiene una lista de &tomos en la celda como un mini editor de listas de atomos
incorporado. Su ventana emergente Bonds también le permite modificar la vinculacion.
Reducir: Le permite reducir la dimensionalidad de una celda unitaria (por ejemplo, de un
sistema 3D a una superficie).

¥I G1:MT:V1 - PBC - O X

Symmetry Ce

o

ntents Reduce

(]
=]

Lattice Dimensions: |None = Minimum Lattice System:  MN/fA

Enable Space Group Symmetry: Always Track Space Group Symmetry

m

Current Space Group:

n/A Consfrain To: For: |None

Approximate Space Groups:

Tolerance: | Default (0.01) Group: Symmetrize

Ok Help 15 What's this? 1 Undo i Redo
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MOs: Esta ventana se utiliza para examinar los orbitales moleculares y generar los orbitales
moleculares.

5 GLMI - MOs - m] ®

Current Surface

MNone
5e —,_L'— -0.31423 w

Charge: [0 [£| spin: [Singlet v |  Gaussian MOs from: MN_11_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC.chk (C:/Users/Oswaldo/|

—

New Gaussian MOs New Ampac MOs Visualize Calaulation Diagram

Wavefunction: Adjust Occupancy ™

Permutation List

Occupancy (Alpha) 1-242

| ok || cancel || Heb

En la seccidon de visualizacidén “Visualize” se podran crear los orbitales moleculares como se muestra
en la siguiente imagen.

Charge: |0 E| Spin: |Singlet - | Gaussian MOs from: Permuta-MN0-M1-UV.chk (C:/Users/andre/OneDrive - Universi
Mew Gaussian MOs MNew Ampac MOsaImIation Diagram
Isovalue: Cube Grid:
Add List: 532602 |
Current List:
Lok || el || mep |

En este ejemplo se tienen seleccionados los orbitales HOMO y LUMO, al seleccionar esos orbitales
el programa te pone los orbitales que se van a utilizar, en este caso puedes seleccionar los que
necesites y también puedes generar otros orbitales, ya sean en los que estdn ocupados,
seleccionados a mano, todos, entre otras opciones que proporciona el programa.

También puede ajustar las ocupaciones orbitales simplemente arrastrando electrones al orbital
deseado con el raton. También puede usar los campos “Spin” y “Charge” (que estan ubicados arriba
del panel) y las ocupaciones orbitales se modificaran de acuerdo con su nueva seleccién.
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Elementos de construccion (Builder)

Opciones de Builder

&* GaussView 6.0.16

File Edit Tools | Builder View Calculate Results  Windows Help
}E g8 ﬁ &. Element Fragment...

IEI@ BR g b (] Ring Fragment...

3 . $R R-Group Fragment...

& % -[oon *

Biclogical Fragment...

J  Builder Fragmer j;i Custom Fragment...

Fragment L
Place Fragment at Centroid of Selected Atoms

Modify Bond...
Madify Angle...
Madify Dihedral...

Inquire...

Add Valence
Delete Atom

Invert Atom

Select Atoms by Clicking
Select Atoms by Rubberband
Select Atoms by Brush

Deselect &ll Atoms

¢ Select All Atoms
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Element Fragment: En esta seccién nos muestra los elementos de la tabla periédica con las
diferentes formas de enlace de coordinacién dependiente del nimero de electrones en la capa de

valencia.

&' Element Fragments

&
H
Li

Na
K
Rb
Cs
Fr

Select Carbon Fragment:

Be
Mg
Ca
Sr
Ba
Ra

Atom

5C
Y
La
Ac
Ce
Th

Ti
Zr
Hf
Rf
Pr
Pa

—C=

Nb
Ta
Db
Nd

Cr
Mo

5g
Pm
Np

Mn
Tc
Re
Bh
5m
Pu

Bg

Fe | Co
Ru | Rh
Os | Ir
Hs | Mt
Eu @ Gd
Am | Cm

/:,

Ni | Cu | Zn

Pd Ag Cd

Pt Au Hg

Ds | Rg

Th | Dy | Ho

Bk  Cf | Es
-~ N

B[c]N

Al
Ga
In
Tl

Er
Fm

Si
Ge
Sn
Pb

Tm
Md

p
As
5b
Bi

Yb
No

0
5
Se
Te
Po

Lu
Lr

-

Br

At

He
Ne
Ar
Kr
Xe
Rn

Ring Fragment: Este apartado permite incluir compuestos ciclicos ya construidos, como es el

benceno, antraceno, naftaleno, y anillos con nitréogeno o azufre entre otros.

&' Ring Fragrments

T oo €| G

*

7

OGO l= O
SHPIFAE-Aleelee
oo A AT e
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R-Group Fragment: Podemos visualizar diferentes fragmentos de grupos tipo alquilos como grupos
etil, n-propil, iso-propil, n-butil, terc-butil, etc.

& R-Group Fragments *
& 7
Ha Ho CHy
CH;
o—c” CHG\C/ “ >CH2— c'-b‘c/ C\c’ CHa—(:i— CHch/ CH=c—
CHy
e He He  Ho CHy :
o] o] o o] 0 o
g — | \N— — W=D | —C= \\5,//
/\ \OH / \NH2 O/ v K
~ ICI) /
|~
5=0 P, OMS OTS | H—c=0| ‘o=
e -~ \"‘I ~ T .
T =
Q) Q) es .
I

Biological Fragment: Podemos encontrar fragmentos de grupos biolédgicos tipo aminodcidos y

nucledsidos. La siguiente imagen nos muestra la forma en que podemos seleccionar dicho
fragmento.

&

«}f Type:  Amino Acd -
Alanine * | | Central Fragment -
Close Help

Custom Fragment: En esta opcién de puede acceder y modificar una molécula o fragmento de
molécula que ya se encuentra en la libreria del programa. Cuando se activa dando clic sobre el,
se tiene acceso a los fragmentos personalizados a los que se accedid la ultima vez.

&® Custom Fragments X

qg'g Library: | C:fGO9W/Scratch/fragments-3_22_2022_13 33 31 ~

Group Fragment Description

Clipboard Clipboard

Ok Help
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Modify Bond: Permite variar la distancia y el tipo de enlace al seleccionar 2 atomos. Al

seleccionar los atomos nos aparece el siguiente recuadro.

Bond Type:

Can be any bond type for fragment matching

Bond:

Atom 1: Translate group + Atom 2: |Translate group +
0.30000 1.74730 2.74730
Ok Cancel Help

G1:M1 - Bond Semichem SmartSlide (tm) X

Modify Angle: Permite la modificacidn del angulo entre 3 atomos seleccionados, ya sean

consecutivos o no. Una vez seleccionados los atomos nos aparecera el siguiente recuadro.

@ G1:M1 - Angle Semichem SmartSlide (tm) X

Angle:

Atom 1: |Rotate group - Atom 3: |Rotate group -

Atom 2: |Translate group ~

[ | | ] | ] | ] | ] | ] [
0,00000 109,47125 130.00000
ok Cancel Help

Modify Dihedral: Permite modificar el angulo entre 4 4tomos. Una vez que seleccionamos los

atomos nos aparecera el siguiente recuadro.

E G1:M1 - Dihedral Semichem SmartSlide (tm) X
Dihedral:
Atom 1: |Rotate groups - Atom 4: Rotate groups -
| ] | ] | ] | ] [ | l. | ] o u | ] || u o
-180,00000 180,00000
View Along ~ Ok Cancel Help
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Inquire: Al elegir un numero de atomos en la molécula nos muestra la geometria que guardan
entre ellos.

@ GLM1VT - elEMPLO.gjf (C:/Users/Oswaldo/Documents/Sevicio_Sacial /e EMPLO. gjf) - [} X

D = -27.85969 (H12 011 09 H10) Inquire Select Atom 4

Add valence: Modifica la valencia y por lo tanto la coordinacion del 4tomo.
Delete Atom: Elimina el 4tomo seleccionado.

Invert Atom: Cambia la molécula respecto al atomo, solo funciona cuando el atomo tiene 3
enlaces, deja fija la parte de la molécula mas larga y cambia las otras dos de posicidn.

Select Atoms by Clicing: Selecciona multiples 4&tomos dando clic sobre cada uno de ellos.

Select Atoms by Rubberband: Selecciona varios atomos con ayuda del raton, mediante un
barrido.

Select Atoms by Brush: Selecciona atomos con ayuda del ratdn al pasar sobre ellos haciendo
clic.

Deselect all Atoms: Deseleciona todos los atomos de la molecula

Select All Atoms: Selecciona todos los atomos de la molécula.
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Construccion de una molécula con las opciones disponibles
Para iniciar dar clic en fragmento de elemento

& GaussView 6.0.16 — O ®
File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help
i 4 5 O & dementFagment e ARLF UL
E OF] g # @] Ring Fragment... Fang % G| v e ; :“‘i »
| = & _[~.- , PR R-Group Fragment.. ] FE
H &5 ~ | (Default - H - »
g § Biological Fragment... §| @ : § E
jﬂ Custom Fragment...
Fragment 3
Place Fragment at Centroid of Selected Atoms
= Modify Bond...
<3 Modify Angle...
A Modify Dihedral..
3= Inquire...
BH Add Valence
¥+ Delete Atom
N5 Invert Atom
“# Select Atoms by Clicking
%, Select Atoms by Rubberband
£ Select Atoms by Brush
»  Deselect All Atoms
3¢ Select All Atoms
Seleccionar un carbono con coordinacién tetraedral
@ GaussView 6.0.16 — O X
File Edit Tools Builder View (Calculate Results Windows Help
grsHaalfs | xDa-X9¢ I ARLFIT S
86 @ PR ¥ 38| Carbon Tetrahedral T E R Y -
& & ~ Cefaultschene) @ D A - [Echutscens) -® g FE -~
¥ Buider Fragment: Carbon Tetrahedral

|

&® Element Fragments s
®
H | He
Li @ Be B | C|N O F Ne
Na Mg Al S P S d Ar
K Ca Sc | Ti V| G ||Mn| Fe Co Ni ||Cu Zn Ga Ge As| Se  Br| Kr
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Shbh Te I Xe
Cs Ba|la Hf Ta| W |Re Os | Ir |Pt Au|Hg| Tl Pb Bi Po | At Rn
Fr Ra Ac Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg
Ce Pr Nd Pm Sm Fu | Gd |Th Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa/ U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
Gelect Carbon Fragment:
A:m —_—C= | =c= =< —cé‘ /lc %




Dar clic en cualquier lugar del espacio azul para colocarlo.

& GaussView 6.0.16 -~ ] | ) G3MLVI - New - ] X
File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

ErSHSRARE: XDa-X 5 B3I VEARSLF Y S

L@ § cmnrrshedd | =G Y MG R A :

| & % ~|efault scheme) <@ @ A - Defuitschen) ~

A Y—

| 5.atoms, 10 electrons, neutral, singlet Build Select Placement

Para agregar otro atomo solo dar clic en uno de los a&tomos con enlace, en este caso el hidrogeno donde
agregaremos otro carbono con coordinacion tetraedral.

GHMIVT - New — X

8 atoms, 18 electrons, neutral, singlet Build Select Placement
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Para agregar otre elemento repetimos el paso anterior, por ejemplo, el silicio. Seleccionamos el silicio con
coordinacién tetraedral.

& GaussView 6.0.16 — [m] #
File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

A+ SESRENE  XDB-X 96 2dEE ARLF T
oo/ @ 3 § 34 [sicon Tebahecra =G e F R R A R HE -
| F Gov[Cehutshen < @) @ A -(Ocutseng <@ G FEH -

) Builder Fragment: Silicon Tetrahedral

|

&° Element Fragments s
®
[H] He |
Li | Be B  C N O F Ne
Na Mg Al | si|P S d Ar
K Ca|Sc|Ti V | C  Mn Fe Co ||Ni | Cu|Zn| Ga| Ge || As | Se | Br Kr
Rb | S| Y |Zr Nb Mo | Tc Ru Rh ||Pd|Ag | Cd|In Sn |Sb|Te| I |Xe
Cs |Ba |La|Hf Ta|W Re ©Os Ir | Pt|Au | |Hg Tl | Pb| Bi Po| At|Rn
Fr|Ra | Ac| Rf Dbl sg | Bh Hs Mt/ Ds|Rg

Ce|Pr Nd|Pm | |Sm Eu Gd |(Th | Dy|Ho| Er |Tm | Yb | Lu

Th|Pa U Np | Pu Am Cm |Bk | Cf |Es |Fm | Md |No Lr

Select Silicon Fragment:

si _ ) Ve 4 | | o
—Si= =S5i= =S5i —Si, =
Atom . A Silicon Tetrahedral

Damos clic en el hidrégeno de uno de los carbonos para agregar el silicio.

M0 GI:MIVI - New

Build Select Placement

11 atoms, 34 electrons, neutral, singlet
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Repetiremos el proceso anterior para agregar oxigeno al silicio en este caso dos dtomos,
seleccionamos el oxigeno tetravalente.

&' GaussView 6.0.16 - m] ks
File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

gt SHAREN: [ XDB-X v¢ ST ARSF TS

0L @ PR § 3 [oxygenTetavdent (554PR) v | = <G 0 B B S K T fim e
| & & ~ Defaultschene) |8 @ - [t schene) ® g FH -

J  Builder Fragment: Oxygen Tetravalent (5-5-1P4P)

|

v W

& Element Fragments X
¥
[H | He
Li | Be B C|N|O|F | Ne
Na Mg Al S|P S d|Ar
K |Ca|Sc | Ti|V |C Mn Fe | Co Ni Cu Zn| Ga Ge As  Se| Br| Kr
Rb S | Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh |[Pd Ag Cd In Sn [Sb|Te I |Xe
Cs Ba|la|Hf |Ta /W Re Os | Ir Pt Au Hg| Tl Pb | Bi |[Po| At Rn
fr |Ra | Ac|Rf/Db [Sg Bh Hs | Mt |Ds|Rg
Ce Pr Nd Pm Sm Fu Gd Th Dy Ho Er Tm Yb Lu
Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf FEs Fm Md No Lr
Select Oxygen Fragment:
e =0 o
Atom U
| Oxygen Tetravalent (S-5-LP-LP) i

Hacemos clic en 2 de los hidrégenos para agregar oxigenos en el silicio.

T G3:MINT - New
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Repetimos el proceso para seleccionar carbono con coordinacién tetraedral y lo colocaremos en el
hidrégeno restante del silicio

91 G3MIVT - New _ %

16 atoms, 58 electrons, neutral, singlet Build Select Placement

Y agregaremos un oxigeno en el hidrégeno nimero 16.

) GEMIVT - New - X
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Ahora agregaremos un fragmento de anillo

& Gaussview 6.0.16 - O P4

File Edit Tools View Calculate Results Windows Help

Element Fragment... 7 ?‘% & l? i \<> :
@ f :H_ ot A I SN = b

ﬁ % |: PR R-Group Fragment...

Biclogical Fragment...
¥ Builder Fragmer 3& Custom Fragment... @

Fragment

»

Place Fragment at Centroid of Selected Atoms

Modify Bond...
Modify Angle...
Meodify Dihedral...

Inquire...

Add Valence
Delete Atom

Invert Atom

Select Atoms by Clicking
Select Atoms by Rubberband
Select Atoms by Brush

£ e ‘(” ’f ¥ *‘%A H

Deselect All Atoms
Select All Atoms

Ring Fragment

Después seleccionamos el benceno dando clic sobre él.

& GaussView 6.0.16 - m] x®
File Edit Tools Builder View (Calculate Results Windows Help

ErSHSARP s xDa-X s B P ARS S <> :

S |@P § g oeneene TSGR ey kRS

- & G ~|Defautt Scheme) v\@L@{ﬁ | (Defauit Scheme)

»  Builder Fragment:

i‘ Ring Fragments

i
4l
benzene

L

uf
&)
A5 A

o0 R
¢
D
vy,

QOO > |gRIo |

D H (o




Lo agregamos en el hidréogeno niumero 17 que esta enlazado al oxigeno.

T GIMIVIT - New

Seleccionamos un carbono divalente siguiendo el procedimiento en pasos anteriores.

Et+SEARHENE XDA-X 96 I ARLS,F T

&* GaussView 6.0.16 — [m} #

File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help

8 @ p0 § gy [Corbon Divalent 57) eGSRy KA R A e
| & & ~ Defoultscheme) - /@ @ A | Cchutschene) % F FEH »
J  Buider Fragment:
a‘ Element Fragments X
®
[H] He
Li | Be B | C|N O F Ne
Na | Mg Al | Si | P | S |d|Ar
K| Ca|Sc Ti W | Cr |Mn Fe Co Ni Cu|Zn| Ga | Ge As| Se|Br Kr
Rb| Sr | Y |Zr |[Nb Mo || Tc |Ru | Rh Pd Ag Cd In | Sn |[Sb|Te || I §Xe
Cs Ba|la |Hf | Ta|W |Re |Os Ir Pt|Au| Hg Tl Pb  Bi Po| At Rn
Fr | Ra | Ac [Rf \Db|| Sg | Bh | Hs Mt Ds | Rg
Ce Pr Nd|Pm Sm || Eu | Gd Tb||Dy |Ho| Er |Tm |Yb Lu
Th ' Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
Select Carbon Fragment:
@ _ = & |
& | =]=] =<4 A
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Agregamos el carbono divalente en el hidrégeno nimero 27 que esta en el benceno.

F2) G3:M1VT - New - x

28 atoms, 111 electrons, neutral, singlet Build Select Placement

Ahora seleccionaremos un dtomo de nitrégeno que se enlazara al carbono nimero 27.

B M1V - New W b4
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Explicacion del calculo (Calculate)
Opciones de Calculate

| iy GaussView B0 - rl *
File Edit Teols EBuilder Wiew | Calculate | Results  Windows Help
cue e =l & R 2 @F  Geussian Calculation Setup. Cirl=G
: E (@ E J‘ |f.'.-tn|T='h'd'=|: 5  Gaussian Quick Launch *
: E . ~ (Defauit Scheme) Gawssian Calculation Scherme L
GMNE Conformer Dialag...

¥ Bulder Fragment:

Ampac Calculation Setup...

Ampac Cuick Launch ¥
Ampac Calculation Schemes L]
Current Jobs...

NI

5 Jab Manager...

[T S mmimmmeme — e

T —
Eywords: # hi/3-21g geom=connectivity |

ChargeMult.: 01

I Job Type Method Title Link 0 General Guess Fop. PBC Solvation Add. Inp. Preview I

Energy e
|Addiﬁona| Keywords: | ‘ Update
Scheme: |(D€fadtsd1eme) " |A§sg1baMoleuJeGrot.p|
bt | [oudktondh] | Gt | [ i ][ aeon ][ oo |

En esta opcidn solo explicaremos la opcidon de Gaussian Calculation Setup, por lo que dando clic a ella nos
abrird la siguiente ventana.

En esta ventana podemos configurar el tipo de célculos con el nivel de teoria que le solicitaremos al programa
Gaussian09W realice. Los cuadrados rojos, nos muestran de arriba hacia abajo: el titulo que tiene nuestro
archivo, lo siguiente son las palabras clave “Keyword”, donde podemos ver las palabras clave del tipo de
calculo que estamos solicitando.
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A continuacion, parte de las opciones de cdlculo, en este ejemplo estamos en el tipo de trabajo “Job Type”, se
explicara mas adelante cada una de las funciones.

En la parte inferior podemos ver un botdn de ayuda, que te abrira una ventana emergente diciéndote todo lo
que hace cada configuracion a tu molécula.

Y para finalizar, tenemos las palabras clave adicionales “Additional Keywords”, son palabras clave con las que
le diremos al programa Gaussian09W las opciones de calculo que deseamos, no todas estan disponibles en el
menu, por ejemplo, en lo referente a métodos si queremos usar para sus cdlculos una correccion de Grimme,
debe agregar “empiricaldispersion=gd3”.

En la siguiente liga puedes ver varias palabras clave que usa Gaussian09W de acuerdo al tipo de calculo que
desea hacer. https://gaussian.com/wp-content/uploads/dl/gv6.pdf.

e Tipo de trabajo

@ G1:M1:VT - Gaussian Calculation Setup

Title:
Keywords: # hf/3-21g geom=connectivity
Charge/Mult.: 01

Job Type Method Title Link 0 General Guess Fop. FBC Solvation Add. Inp. Preview

Energy -
)

Optimization

Frequency

Opt+Freq

IRC

Scan

Stability

MMR.

El tipo de trabajo o “Job type”, nos permite seleccionar el tipo de calculo que deseamos hacer, si es de energia,
de optimizacidn, cdlculo de frecuencias (IR) y optimizar, generar la superficie de energia potencial, pruebas de
estabilidad y prediccién de tensores de NMR y susceptibilidades magnéticas. Estos célculos se hacen uno a la
vez y se realizaran segun el método que elijamos en la siguiente opcién.

Hay que tener cuidado de esta parte, porque es muy comun que, si estas haciendo muchas configuraciones,
no te des cuenta si alguna vez se cambid el tipo de trabajo, lo que provoca que te den errores en los resultados.
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e Método

@ G1:M1:VT - Gaussian Calculation Setup

Title:
Keywords: # hi/3-21g geom=connectivity
ChargeMult.: 01
Job Type Method Title Link 0 General Guess Pop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

] Multilayer oMIOM Model

Method: |Ground State * | | Hartree-Fock * | Default Spin -

Basis Set: | 3-21G - - -

Charge: Spin: | Singlet -

En esta opcidn seleccionaremos el método que deseamos que utilice GaussianO9W para hacer el trabajo
solicitado en la ventana anterior. En ella el célculo por default es el método en estado base usando Hartree-
Fock de capa cerrada y una base 3-21G pero se puede modificarlo eligiendo el tipo de funcional y la base que
desea usar de las opciones que le ofrece GaussianO9W. Como es de suponerse, cada método tiene un tiempo
de ejecuciodn diferente.

e Titulo

@ G1:M1VT - Gaussian Calculation Setup

Title:
Keywords: # hf/3-21g geom=connectivity
ChargeMult.: 01
Job Type Method Title Link 0 General Guess Pop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

Job Title:

En esta ventana sirve para que ponga ya sea el titulo del trabajo o cualquier informaciéon que considere
relevante.

Cosas para tener en cuenae:

“ n

» No poner espacios, cambiarlos por
» No poner simbolos, con excepcidon del guion bajo.

» Lo puedes dejar en blanco y al compilar te pedira que pongas el nombre.

» Se recomienda que el nombre sea algo relacionado al calculo, para evitar confusiones.
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e Proceso

@ G1:M1:VT - Gaussian Calculation Setup x

Title:
Keywords: # hi/3-21g geom=connectivity
ChargeMult.: 01
Job Type Method Title Link 0 General Guess Pop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

Optians Edit Default Route

Memory Limit: Default -

4

Shared Proceszors: | Default

Chkpaint File: Defaultname =+ | | {parent file name}.chk Full Path
OldChk File: Mo - Full Path
Read-write File: Don'tsave =
Linda Workers: Don't use -

En esta ventana podemos establecer varios elementos como:

La memoria RAM y de procesador que le queremos dedicar a este proceso, normalmente se comienza usando
el que viene por default que nos permite usar lo maximo de la computadora.

También podemos establecer donde queremos que se guarde y con que nombre los archivos como él .chk,
éste es el que guarda la informacién del calculo, ten mucho en cuenta donde es que almacenas este archivo,
ya que es el unico que te dara los resultados del proceso, de no establecerle el lugar donde se guardara dicho
archivo, se guardaria en la siguiente carpeta, que es la estadndar.

l l = | Scratch

Inicio Compartir Vista

« =2 v 4 l Este equipo » Disco local (G} » GOIW
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En tu disco principal, en este caso es el “disco C:”, después te meterias a la carpeta “GO9W”, y por ultimo en
la carpeta “Scratch”, esta es la direccién por defecto que tiene el programa si es que no le estableces un lugar

donde guardar el archivo, de no estar ahi, al momento que termina el proceso te abrird una ventana como la
que se muestra a continuacion:

&® Open Files x
Gaussian Job Completed for input file:

C:\Wsersandre \Desktop\Tesis\Moleculas\Urea\B 3LYP-STO-3G. gjf

The following corresponding result flles are available:
File List File Open Options UI Options

Add Files... |« Add Recent File » Add Recent File List ™ Actions * [ Sorting

D File Mame Directory Type  Size (b

1 B3LYP-5TO-3G.chk  C:/Users/andre/Desktop,/Tesis/Moleculas/Urea  chk 536576
[J2 BiLYP-5TO-3Glog  Ci/Users/andre/Desktop/Tesis/Moleculas/Urea  log 23453

<

>
Openas: | Auto - [ Retain File List
Target: Separate new molecule group for each file Help
Open Cancel Default Settings Retain Settings

Donde podemos ver donde es que se guardé el archivo “.chk”.

Cosas que tener en consideracion:

» Sise quiere establecer mas memoria o procesadores de los disponibles en su maquina, el programa
marcara error, se recomienda conocer a priori con lo que cuenta su computadora.

» Sivan a cambiar la direccién del archivo .chk tengan mucho cuidado de poner bien la direccién, ya
que, de ponerla mal, en algunas ocasiones no marcara error, pero no guardaria ese archivo, aunque
la gran mayoria de las veces marca error al instante.
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e General

E G1:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup ot
Title:

Keywords: # hf/3-21g geom=connectivity

Charge/Mult.: 01

Job Type Method Title Link 0 General Guess Paop. BC Solvation Add. Inp. Preview
[ use Quadratically Convergent SCF [ 1gnore Symmetry Write Cartesians
Use Modified Redundant Coordinates Use Counterpaise Write Connectivity
rite Gaussian Fragment Data [ additional Print Write PDE Data
[[] compute Polarizabilities Compute Optical Rotations Read Incident Light Fregs | Default
[ Use MaxDisk= 2 = | [GB

Read Data From Chedkpoint File
Geometry: |Mo - [ MO Guess

Optimization Force Constants:  |[No

Aqui se seleccionan algunos calculos adicionales que desees considerar como usar convergencia cuadratica o
calculo de polarizabilidades o bien condicionantes como la simetria, o simplemente que le escriba datos
relevantes en el archivo de salida, como son las coordenadas cartesianas, la conectividad u otros datos que
haya solicitado marcando “additional print”.

Cada configuracién.

Convergencia cuadratica (SCF=QC): Al marcar esta casilla lo que le indicas al programa es que haga varias
repeticiones del proceso para llegar el valor buscado, lo que aumenta considerablemente el tiempo de
maquina. Requiere el uso de un procedimiento SCF cuadrdticamente convergente. Por defecto, esto implica
busquedas lineales cuando esta lejos de la convergencia y pasos de Newton-Raphson cuando esta cerca (a
menos que la energia aumente). Este método es mas lento que el SCF regular con extrapolacion DIIS, pero es
mas confiable.

Ignorar simetria (nosymm): Al marcar esta casilla le dices el programa que no te es importante la simetria en
tu proceso.

Escribir cartesiano: Al marcar esta casilla no se marcara nada en la seccién de palabras clave, pero le estarias
indicando al programa que quieres que te escriba las coordenadas cartesianas, estas coordenadas se veran
en el archivo .log al terminar de hacer el proceso, esta casilla aumenta un poco el tiempo de maquina, pero
no es muy notorio.

Escribir conectividad (geom=connectivity): Al marcar esta casilla le estas diciendo el programa que siga el
orden de conectividad de los &tomos.

Impresion digital (p): Al marcar esta casilla se genera una salida adicional. Esto incluye mensajes al comienzo
y al final de cada enlace que brindan informacidn variada dependiente de la maquina (incluidos datos de
tiempo de ejecucidn), asi como informacion de convergencia en la SCF.

Escribir datos PDB: Al marcar esta casilla que no marcara nada en la seccién de palabras clave, provocara que
el programa escriba un archivo de coordenadas del banco de datos de proteinas (PDB).
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Cosas que tener en consideracion:

» La mejor forma para evitar equivocaciones en este caso es guiarte con las palabras clave que
explique antes, ya que cada proceso que agregues se escribira en las palabras clave.

» De querer mas explicacidén sobre cada una de las configuraciones pueden usar la siguiente liga
https://gaussian.com/keywords/

e Solvente

@ G1:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup x

Title:
Keywords: # hiff3-21g scrf=(solvent=benzene) geom=connectivity
Charge/Mult.: 01

Job Type Method Tite Link 0 General Guess Pop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

Model: |Default -
Solvent: |Benzene -

] read additional input

En esta ventana es donde pondremos el solvente que se quiera calcular, primero tenemos que poner el
modelo, los modelos mds comunes son, el por defecto, CPCM y SCI-PCM, pero si quieres usar otro modelo
primero tienes que investigar si se puede con lo que estas calculando, porque de no ser posible te arrojaria
error apenas compiles el calculo. Si tu solvente no esta en la lista que te da el sistema se deberd de agregara
aparte.

Para poder saber las especificaciones muy detalladas de cada modelo y sobre los solventes, se deberad de
consultar la siguiente liga, https://gaussian.com/scrf/ , en esa liga encontraran todos los modelos y solventes,
de no encontrar en esa seccion, solo es cuestion de que, en el buscador, que le aparece a la izquierda, ponga
el modelo que quieran investigar, como se muestra a continuacién.

ef Index

Users

Keyword

SCRF=5MD
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En este caso estoy buscando el modelo “SMD” directamente con su palabra clave, que es mucho mas sencillo
de encontrar en la liga antes mencionada.
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COMO LANZAR LOS CALCULOS.

GaussView 6.0
Una vez que se tiene la molécula creada y la configuraciéon del calculo, se va a dar clic en el botén
[submit]

@ G2:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup x
Title: Molecula_11-B3LYP-6-311g-gd3-qc
Keywords:  #p opt b3lyp/6-311g scf=qc g fivity empiricaldi ion=gd3

ChargefMult.: 01
Job Type Method Title Link O General Guess Pop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

Optimization -

Optimize to 2 | Minimum ~ [ useRFOstep Use Quadratic

Force Constants | Default v [ Use tight convergence criteria

Help
Additional Keywords: |empinca\dispersion=gd3 Update
Scheme: | (Unnamed Scheme) - E Assign to Molecule Group

Submit... Quick Launch Cancel Edit... Retain Defaults

Después aparecera el siguiente cuadro de didlogo, donde debemos dar clic al botén [Save]

9] Gaussian Calculation X

You must save a Gaussian input file before you submit.
Would you like to save an input file now?

Save Cancel

Seleccionamos carpeta donde se guardard, agregamos un nombre a nuestro archivo .gif y damos
clic en el botén [Save]

&F Save Gaussian Input File *

Look in: | C:\WUsers\Dswaldo\ejemplo V| @ ) 0 @ E]

C:\Users\Oswaldo\Docume ™

I, ChUsers\Oswaldo

<] My Computer

},
CAGD9WScratch
ChUsers\Oswaldo\Docume
ChUsers\Oswaldo\Docume

Ch\Users\Oswaldo\Docume +

£ >
File name:  |MN_11_opt B3LYP_6_311G_GD3_QC.qif || save
Files of type: | Gaussian Input Files (*.gjf *.com) - Cancel
Save as: |Auto 4 Help
[ New Molecule Group Write Cartesians Explorer... Advanced. ..
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Al finalizar el guardado del archivo nos aparecera el siguiente cuadro de dialogo donde debemos
hacer clic en el botdn [Yes]. Si queremos que nos mande un mensaje a la pantalla cuando finalice el
calculo debe estar el recuadro de “Notify” seleccionado

& Submit Job X

Submit the following file to Gaussian?

Ci/Users/Oswaldo/ejemplo/MM_11_opt_B3LYP_6_311G_GD3_CQC.gjf

] Motify when Job is finished

L [ e

De esta manera comenzara a ser procesado nuestro cédlculo en Gaussian09W, como se muestra a
continuacion.

(G Gaussian 09 Revision-D.01-SMP - *
File Process Utilities View Help

Batch Data: | Processing: |
Active Job: R5\05wALDONEJEMPLOAMN 11 OFT B3LYP 6 311G GD3 | Output Fi\e:l OPT B3LYP 6 311G GD3 €
nglz:sn IC:\GI]EIW\ISI]Z.EXE is processing...

Leave Link 282 at Thu Jul 21 15:88:45 2822, MaxMem= 33554432 cpu:
(Enter C:NGBFWN1381.exe>

Standard basis: 6-311G (5D. 7EF>

Ernie: Thresh= 8.18688D0-82 Tol= #.186888D-A5 Strict=F.

There are 242 synmetry adapted cartesian basis functions of A symnety |
Thgsg are 242 symmetry adapted bhasis functions of A symmetry.

basis functions. 469 primitive gaussians, 242 cartesian basis £
5% alpha electrons 59 beta electrons

nuclear repulsion energy 1917.4473717145 Hartrees.
IExCor= 482 DFT=T Ex*+Corr=BILY¥YP ExCU=8 ScalHFX= 0.2008688
ScaDFi= ©.86BAAR ©.720000 1.PAAAAP ©B.8100PF ScalE2- 1.AA00BE 1 .6066
IRadAn= A IRanlt= —1 IRanGd= A ICorTp=A IEmpDi=131
Nitoms= 28 NActive= 28 NUnig= 28 SFac= 1.80D+B@ NAtFMM= 68 NAOKFM
Integral buffers will hbe 262144 words long.
Raffenetti 2 integral format.
Two—-electron integral symmetry iz turned on.
R6Disp: Grimme—D3 Dispersion energy= —8.82285778%6 Hartrees.
Nuclear repulsion after empirical dispersion term = 1817.4253139249 H
Leave Link 381 at Thu Jul 21 15:808:45 2822, MaxMem= 33554432 cpu:

iEaIcuIahng Overlap, Kinetic, and Potential Integrals

Al finalizar dicho procesamiento obtendremos 2 archivos de salida, como los que se muestran a
continuacion, el .chk y el .log o archivo de texto.

o
Mombre Fecha de medificacion Tipo Tamaric
@ MN_11_opt_B3LYP_§_311G_GD3_0OC.chk 21/07/2022 02:11 p. m. Gaussian Checkpo... 4116 KB
|® MM_T1_opt_B3LYP_B_311G_GD3_0QC 15/05/2022 0&:11 a. m. Gaussian Input File 3KB
MM_11_CPT_B3LYP_6 311G_GD3_QC 15/05/2022 08:47 a. m. Documento de te... 109 KB
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Gaussian09W

Otra manera de hacer el procesamiento de nuestros archivos es mediante colas directamente en
Gaussian09W sin ningun intermediario. Para esto primero debemos de tener nuestros archivos. gjf
con las configuraciones previamente guardados.

#

Nombre Fecha de modificacion Tipo

@ MM_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_0QC 15/05/2022 02:59 p. m Gaussian Input File
'@ MMN_11_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC 15/05/2022 08:11 a. m. Gaussian Input File
@ MM_12_opt_B3LYP_6_311G_GD3_0C 14/05/2022 06:06 p. m. Gaussian Input File
@ MM_13_opt_B3LYP_6_311G_GD3_0C 14/05/2022 12:58 p. m Gaussian Input File
@ MM_14_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC 12/05/2022 12:04 p. m Gaussian Input File
@ MM_15_opt_B3LYP_6_311G_GD3_0QC 11/05/2022 10:25 p. m Gaussian Input File

Después debemos abrir Gaussian09W vy dar clic en Utilitis, posterior a ello seleccionamos la primera
opcion que es Edit Batch List

G Gaussian 09 Revision-D.01-5MP - X
File Process View Help

Batch Data:l NewZMat Processing: |
Active Job: | CubeGen Output File: |
Hunl CubMa
Progress: “ n
FreqChk

FormChk
UnFchk
ChkChk
8609

External PDB Viewer

iModify current batch ist data: Edit, add, delete. reorder, and set starting point.

Una vez que hagamos el paso anterior nos aparecera en siguiente recuadro, el cual nos permitira
agregar los archivos para ser procesados. Para ello es necesario hacer clic en el botén [Add].

/i | Edit Batch Control List x
File
| No File
Input File Output File
Add Delete Reorder Set Start Exit
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A continuacién, debemos buscar la carpeta donde se encuentren nuestros archivos cargados y
seleccionar el primero de estos. Para después hacer clic en el botén de [Abrir].

* Descargas
| Documentos
&=| Imagenes

aaasaaaaaaaaa

Optimizacion

Sevicio_Social

[ Este equipo
* Descargas

|5 Documentos

[ -,

G Abrir
« A <« Documentos » ejemplo
Organizar = Mueva carpeta

-~

~ MNembre

2] MN_10_opt_b3lyp_6_311g_6D3_QC
] MN_11_opt_B3LYP_6_3116_6D3_QC
] MN_12_opt_B3ILYP_6_3116_6D3_QC

benceno_silicio &M 3_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC

& M1 4_opt_B3LYP_8_311G_GD3_QC
MM 5_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC

o OneDrive - Persor

v £

Buscar en gjemplo

Neombre: | MN_10_opt_b3lyp_6_3119_GD3_QC

v| Gaussian Input Files

Gaussian Input
Gaussian Input f
Gaussian Input f
Gaussian Input f
Gaussian Input §

Gaussian Input f

Cancelar

Una vez realizado esto nos aparece el siguiente recuadro que muestra la direccién donde se
guardara el archivo .out asi como el nombre del mismo, que por defecto es el mismo nombre del
archivo .gif Dar clic en el botén [Ok]

Enter Cutput Filename

0Ok | Cancel

Repetir el proceso anterior para cada archivo que se tenga en la carpeta. Al finalizar se deberd dar

clic en el botén [Exit].

La flecha “->” marca el archivo donde iniciara el calculo. Si presionas por error la casilla “Set Start”
el calculo iniciara en el archivo que este marcado, en la imagen de abajo seria en el Ultimo y solo le

haria ese célculo.
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[m 7 Edit Batch Control List FY
File
| No File
Input File Output File
oooon -» C:AU zersh0 swaldo\D ocumentshe) 00007 - C:AU sersh0 swaldobD ocumentshe)
ooooz2 4 gers\D swaldo\D ocumentghep | 00002 C: U gergh0ewaldobD ocuments'ie)
0000z C:h ] gers\D swaldo\D ocumentghep | 00003 U gergh0ewaldobD ocuments'ie)
00004 C:\Jgersh0 swaldo\Documentshe) | 00004 C:\Ugersh0 swaldo\D ocumentshe)
00005

l: \LI sels\D swaldohD ocuments'\e 1
5 da' |

l: W sels\D swaIdD\D ocuments'\eu

Set Start Exit

Add Delete | Reorder |

Y ya por ultimo se debera dar clic en el botén gue aparece debajo de la barra de opciones.

| Gaussian 09 Revision-D.01-5MP - pd
File Process Utilities View Help

Batch Data: | Processing, 1of6
Active Job: | Output File:
Fun I
Progress:

Al hacer clic en el botén comienza a procesar nuestros archivos al finalizar se arrojaran 2 archivos
de salida el .out y el .chk.

G Gaussian 09 Revision-D.01-SMP — X
File Process Utilities Yiew Help

Batch Dat | Processing [ 1els

Active Job: fs\OzwaldohD ocumentsteiemploN 10 opt b3lvp & 311 GD3 Output File: [10 opt b3lvp § 3110 GD3 1
R |C:\Gl]9W\I3I]2.exe is processing...

Progress:
Leave Link 202 at Thu Jul 21 21:47:59 2822, MaxMem=
CEnter C::\GBZY
Standard b
Ernie: ct
There 2 . i functlun‘. of A symmety |
There 2 223 . f A symnetry.
i 433 primitive ga i 223 cartesian basis f
alpha electro 55 heta elect
nuclear repulsion eneryg 912 .5775078487 Hartrees.
482 DFT=T Ex+Corr B3LYP ExCW=A ScaHFX= @.200000
J6[5]5]5] 720008 1.AARAAA @.810000 SnalEZ— ilg
—1 IRanGd= L3
Unig= 25 SFac= 1. lBDle NAtFH
262144 words long

33554432 cpu:

25
Integl al buffers will he
Raffenetti 2 integral format.
Two— electlon integral symmetry is turned on.
isp: Grimme—D3 Dlwalw].DI'l energy=
Nuclear repulsion after empirical dispersion term =
Leave Link 301 at Thu Jul 21 21:47:59% 2822, MaxMem=

—0.81928937522 Hartrees
912.5584140965 H
33554432 cpu:

IEah:u\allng Overlap, Kinetic, and Potential Integrals
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Para este caso en particular tendremos 18 archivos en la carpeta como resultado final del
procesamiento de nuestros 6 archivos.

= | gjemplo - o =
Indie  Compartie  Vista (7]
© 4 L Esteequipe » Documentos 5 semplo v & Buscar en iemple.
L HNombee - Fecha de moddicaciin Tipa Tamaro
w gk Acceso ripide

& MN_10_epe_bllyp 6 3119_GD3_OC.chie Gaussian Checkpo..  352BKB

W Escritnio o

8 MIN_10_opt_blyp, 63110 603.0C

nput Fie 208

§ Descargas # 7] MN_10_OPT_B3LYP_8_$116_6G03.0C Documenta de te. KE

4] Documente 2 M1 _opt BILYP 63116603 QC.chik Gaussian Checkpo..  A116NE

= Imigenes # 18 MN_YY_opt_BILYR_B_3116_603_GC npul Fde 1R

| a3sassssssans 1] MN_11_DPT_B3LYP 6_3115_GD3.QC Documento de te. 08 KB
| cjempla & MN_12_opt BIYP_6_3116_603_CCchk Gaussian Checkpo.. 4THRE
| Optimancion | I MMLIZopt BILYP 6 316,603 6 Gaussianinput Fde 1
i [ MN_12_OPT_B3LYP_§_311G_603 Q¢ Documenta de te. 17 K8

& MM_13_epe_BIYP_6_3116_6GD7_GC chk Gawssian Checkpa... SALEE

3 OneDrive - Persc | G MN_13_ope_BILYP_6_3116_603.0C
7] MM_13_OPT_B3LYP 8 _311G_G03_0C
24 MIN_14_ope BILYP_ 6 3116603 O chk

Gaussian Ingut File 3B

125 KB

~ [l Ecte equipe

+: Daiaigeé 8 M1 opt BHVP 6,316,603,

> 5] Documsantor (1] MN_14_OPT_B3LYP_§ 3116603 AC

> [ Escritono (% MIN_15_opt_BILYP_6_3116_GD3_CCchk Gaussian Checkpo..
& Imagenes B MM _15_opt BILYP6.2116,603.QC Gaassian Ingut Fe

+ b Musics 13 MN_15_OPT_B3LYP € 3116_6D3.0C Ducumentu e te
b LU

18 shernenion.

Problemas comunes y como resolverlos.
El primer problema aparece cuando al procesar nuestros archivos nos aparece el siguiente cuadro
de dialogo y no se lleva a cabo el procedimiento.

G Gaussian 09 Revision-D.01-5MP - >
File Process Utilities View Help

EID] (o ] (] ]
Batch Data: | Processing: IT
Active Job: f\Dswaldo\Documentsheiemplo\tN 10 opt b3p 6 3110 GD3 Output File: [0 opt b3p 6 3110 GD3 QI

Fun [~ A
Progross [Link died!

Gaussian 09W

@ Severe Error Message # 2070

The processing of the last link ended abnormally.

All processing has been aborted, The output file will now
open, Please see the end of the output file for additional
information.

|| Feading Route and Building List of Links to Execute

Este mensaje puede presentarse, si copiaste uno o varios archivos .gif de otra computadora o de
otra carpeta. Para corregir el error debe abrir los archivos .gif en la carpeta donde ahora los tiene y
salvarlos nuevamente, después puede generar el batch y correrlo.

Para resolver este problema lo primero que debemos hacer es abrir el archivo .gif e ir a la opcion de
Gaussian Calculation Setup.
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i’ GaussView 6.0.16

File Edit Tools Builder View = Calculate Results Windows H

S ES @R

ORI #  Gaussian Quick Launch
@ & V‘(Ur‘rﬂnedsd'ieme} E ian Calculation Scheme
-Gauslm' Calculation Setup... GMMX Conformer Dialog...

Ampac Calculation Setup...
Ampac Quick Launch
Ampac Calculation Scheme

Current Jobs...
SC Job Manager...

Ahora debemos hacer clic en el botén [Submit]

- O x
elp
ARSF O3
YRR A L x| A9 -
e @ FE -

@ G1:MT:VT - Gaussian Calculation Setup

Title: Molecula_10-B3LYP-6-311g-gd3-QC
Keywords:  #p opt b3lyp/6-311g scf=qc geol

Charge/Mult.: 01

Job Type Method Title Link 0 General Guess  Pop. PBC

Solvation Add. Inp. Preview
Optimize to a @ D Use RFO step Use Quadratic Macrostep
Force Constants D Use tight convergence criteria
Additional Keywords: |emp¢rim\dispersion=gd3
Scheme: ‘(Umamed Scheme)
[ submit.. ||Quickiaunch|| cancel || Edit.. || Retain
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Posterior a esto veremos el siguiente recuadro donde deberemos dar clic botdn [Save].

¥ Gaussian Calculation s
|'@'\ You are currently viewing the following Gaussian input file:
) C/Users/Oswaldo/Documents/ejemplo/MN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_QC.qjf

‘Would you like te submit this file or save and submit a new file?

Después nos aparece el siguiente recuadro donde debemos dar clic en botén [Save]

&F Save Gaussian Input File *

Look in: | C:\Users\Oswaldo\Documents\ejemplo V| o Q0 @ E]

C:\Users\Oswaldo\Docume ™ @ MN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_QC.gjf
&4 MN_11_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC.gjf
fl, G\Users\Oswaldo &8 MN_12_opt_BILYP_6_3116_GD3_QC.gjf
B My Computer & MN_13_opt_B3ILYP_6_311G_GD3_OC.qjf
il e & MN_14_opt_B3ILYP_6_311G_GD3_OC.qjf
th >~ 4 MN_15_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC.gjf
CAGOSWAScratch

Ch\Users\Oswaldo\Docume
ChUsers\Oswaldo\Docume

Ch\Users\Oswaldo'\Docume o

£ >
File name:  |MN_10_opt_b3yp_6_311a_GD3_QC.gjfl | [ save
Files of type: | Gaussian Input Files (*.gjf *.com) - Cancel
Save as: | Auto hd Help
[] Mew Molecule Group Write Cartesians Explorer... Advanced...

Posterior a esto dar clic en botdn [Yes]

& Saving File X
l The following file already exists:
A

Ci/Users/Oswalde/Documents/gjempla/MMN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_QC.gjf

Owerwrite it?

Ahora nos aparece el siguiente recuadro, el cual nos da 2 opciones para procesar, la primera es dar

clic en el botén [Yes]
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&* submit Job X

Submit the following file to Gaussian?

C:/Users/Oswaldo/Documents/ejemplo/MN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_QC.qgjf

[+ Motify when Job is finished

Una vez hecho eso comenzara a procesar el archivo, pero solo uno, el que edito y se debera repetir
el mismo procedimiento con todos los demas de la lista del batch.

G Gaussian 09 Revision-D.01-SMP — O X
File Process Utilities View Help

Batch Data: | Frocessing: I—

Active Job: sl DONDOCUMENT SYEJEMPLOWMM 10 OPT B3LYP 6 311G Output File: | OPT B3LYF & 311G GD3 L
IC:\GI]QW\BI]Z.exe is processing...

Fun
Frogress:
Leave Link 282 at Thu Jul 21 21:43:27 2022, MaxMem= 33554432 cpu: A
{Enter G:\G 1381 .exe>

»d basis: 6-311G <5D, 7F>

: Thresh=_ ©.18006D-62 Tol= B.18880D-B5 Strict=F.

are 223 symmetry adapted cartesian bhasis functions of A synmetr

There are 223 symmetry adapted bhasis functions of A symmetry.

223 basis functions. 433 primitive gaussians. 223 cartesian basis F|
55 alpha electrons 55 heta electrons

nuclear repulsion enerqg 2.5775078487 Hartrees.

A.260080

Y 1.
1ExCor= 482 DFT=T Ex+Corr=B3ILYF ExCW=A ScaHFX= 5
ScaDF A.8006008 O.728000 1.08000@ OB.810006 ScalE2= 1.000608 1 .0060)

I1Rad#n @ IRanlt= —1 IRanGd= 8 ICorTp=8 IEmpDi=131
NAtoms = 25 MActive= 25 MNUnig= 25 SFac= 1.88D+A8 NAtFMM= 68 NMAOKFM
Integral buffers will hbe 262144 words long.

Raffenetti 2 integral format.

Two—electron integral symmetry is turned on.

R6Disp: Grimme-D3 Dispersion energy= —8.8198237522 Hartrees.
Nuclear repulsion after empirical dispersion term = 712 _5584148965 H,
Leave Link 381 at Thu Jul 21 21:43:27 26822. MaxMem= 33554432 cpu:

g |

iCaIcuIating Owverlap, Kinetic, and Potential Integrals
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El segundo es dar clic en el botdn [No] y repetir este proceso para cada uno de los archivos, encolar

en Gaussian09W todos los archivos y procesarlos todos ju

ntos.

& Submit Job

Submit the following file to Gaussian?

C:/Users/Oswaldo/Documents/ejemplo/MN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_QC.qgjf

[+ Motify when Job is finished

A continuacidn, se muestra que ya se estan procesando los 6 archivos en Gaussian09W.

] Gaussian 09 Revision-D.01-5MP — X
File Process Utilities View Help
Batch Data: | Processing: IT

Active Job: s\Dswaldo\Documentsheiemplo\MN 10 opt b3o 6 3110 GD3

Output File: [10 ont balyo & 3110 GO3 QI

Imw IC:\GI]!]W\BI]Z.exe is processing...

Progress:

Leave Link 202 at Thu Jul 21 21:47:59 2822, Ma
(Enter C:\GAFU~1381.exed
Standard basis: 6-311G ¢5D, VP>
Ernie: Thresh= @.18008D-82 Tol=
There are 223 symmetry adapted
There are 223 symmetry adapted

223 basis functions., 433 p11m1tlue gaus

55 alpha electrons 55 heta electlnn“

nuclear repulsion energ 912 577587

IExCor= 482 DFT=T Ex+Corr BELYP ExCW=8 ScalFx=
ScaDFi= 0.800AAA ©.720000 1.PAAROA O.81°A000
IRadAn= B IRanWt= —1 IRanGd=
NAtoms= 25 MActive= 25 NUnig= 25 SFac= 1
Integral buffers will be 262144 words long.
Raffenetti 2 integral format.
Two—electron integral symmetry is tulned on.
R6Disp: Grimme-D3 D19p91g10n ene —-a.

Huclear repulsion after empirical persion te
Leave Link 381 at Thu Jul 21 21:47: 59 2822, Ma

xMem= 33554432 cpu:

pict=F.
functions of A symnety |
of R symmetry.

S, 223 cartesian basis £

8487 Hartrees.
a.200088

ScalE2= 1.0A0BBA 1.6006|
B [CorTp=A IEmpDi=131

-BaD+A@ NAtFHMM= 68 NAOKFM

11909237522 Hartrees.
rm = 212.5584140965 H,
xMem= 33554432 cpu:

iCaIculat\ng Overlap, Kinetic, and Potential Integrals

Otra posible complicacidn es que al cargar nuestros archivos .gif a Gaussian09W no arroje el nombre
ni la direccidn de la carpeta del archivo .out de manera automatica. Nos aparecera el recuadro de

la siguiente manera

Enter Qutput Filename

C:\,Users'\.uuﬂ

0k Cancel
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Lo que se debe hacer es nombrar al archivo, para llevar un orden se recomienda poner el mismo
nombre del archivo .gif como se muestra a continuacion.

2 [ = | ejemplo

O x g
mido Compartir  Vista @ file Process Utilies View Help
F ol (o (e (o (ol (e e [
= “ 4 | | <« Documentos » gemplo v B Buscar en ejemplo Ha
~ B3 Fie It
*  Nombre Tipa al

s Acceso rapido

Nao File.
[ Escritorio

J Descargas

 Documentc

¥ MN_12_opt_B3LYP_6 3116_GD3_QC
¥ MN_13_opt_B3LYP_6 3116_GD3_QC

Cancel
=/ Imégenes 2 MN_14_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC
aaaaaaaaaaaaa 28 MN_15_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC Gaussian Inpu)
ejemplo

‘C Waers\WN_10_opt_b3lyp_6_3119_GD3_QC.out

Optimizacion

Sevicio_Social

add | |
@ OneDrive - Persc

[ Este equipo
J Descargas
| Documentos

[ Escritorio

= Imagenes

B motorola one:
h Miicica ol S
Gelementos 1 elemento seleccienado 1.92 KB

Después de esto se copiara la direccidn de la carpeta y se pegara antes del nombre del archivo .out

A | = | ejemplo — a x g
mido | Compartir  Vista @ file Process Utiities View Help
L?I!TI [ oo o e e [
< v o | C:\Users\Oswaldo\Documentslejemplo ~ D Buscar en gjemplo B
B4 E Tof1
~ ile
A Nombre Fecha de modificacién  Tipo Al
s Acceso répido No File.
¥ MN_10_opt_b3lyp_6_311g_GD3_0C ian Inpt|
[ Escritorio . ile
2 MN_11_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC ian Inpy
& Descargas &%) MN_12_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC ian Inpt, |C:\U5ers\OswaIdD\Documents\ejemp\n\\MN_T 0_opt_a3kvi,
= Documentc & ;
=) MN_13_opt B3LYP_6_311G_GD3_QC ian Inpy
Cancel
=/ Imégenes ¥ MN_14_opt_B3LYP_6_3116_GD3_0C ian Inpt, | Gzl |
aaaaaaaaaaaaa &2 MN_15_opt_B3LYP_6_311G_GD3_QC ian Inpy
jemplo

Optimizacion

Sevicio_Social

add | ‘
@, OneDrive - Persc

[ Este equipo
& Descargas
= Documentos
[ Escritorio

= Imagenes

@ motorolaone»

K Miicica i

6elementos 1 elemento seleccionado 1.92 KB

Este procedimiento se va a repetir para cada uno de los archivos .gif y después se continuara con el
procedimiento como se menciona en el apartado de Gaussian09W.
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ARCHIVOS DE SALIDA

Archivos de salida, ¢Para qué sirven?

El archivo .log es el archivo de salida con los resultados obtenidos de nuestro sistema. Este
archivo esta en un formato ASCII.

El archivo .chk es un archivo tipo checkpoint, este solo almacena el tltimo paso conteniendo
los funcionales y sus bases que describen el sistema. Su uso primordial es que podemos
reiniciar los calculos sin necesidad de empezar desde cero, ya que guardan la informacion
desde el punto de control antes de que surgiese algun fallo.

El archivo .out surge a partir de crear un batch list en Gaussian09W, este es un archivo de
salida que tendrd la misma informacién que un archivo .log, ya que al hacer un batch list
este archivo es reemplazado por un .out.

Como los puedo leer o revisar los archivos de salida
Archivos .out/.log

1.

2.

Primero abriendo el archivo de salida en forma de texto podremos encontrar una nota de
registro, indicando que el programa ha sido ejecutado.

Entering Link 1 = C:\Ge9w\l1l.exe PID= 5864.

Copyright (c) 1988,1999,1992,1993,1995,1998,2003,2009,2013,
Gaussian, Inc. All Rights Reserved.

This is part of the Gaussian(R) @9 program. It is based on
the Gaussian(R) @3 system (copyright 2003, Gaussian, Inc.),
the Gaussian(R) 98 system (copyright 1998, Gaussian, Inc.),
the Gaussian(R) 94 system (copyright 1995, Gaussian, Inc.),
the Gaussian 92(TM) system (copyright 1992, Gaussian, Inc.),
the Gaussian 9@(TM) system (copyright 199@, Gaussian, Inc.),
the Gaussian 88(TM) system (copyright 1988, Gaussian, Inc.),
the Gaussian 86(TM) system (copyright 1986, Carnegie Mellon
University), and the Gaussian 82(TM) system (copyright 1983,
Carnegie Mellon University). Gaussian is a federally registered
trademark of Gaussian, Inc.

This software contains proprietary and confidential information,
including trade secrets, belonging to Gaussian, Inc.

This software is provided under written license and may be
used, copied, transmitted, or stored only in accord with that
written license.

The following legend is applicable only to US Government
contracts under FAR:

RESTRICTED RIGHTS LEGEND

Use, reproduction and disclosure by the US Government is
subject to restrictions as set forth in subparagraphs (a)
and (c) of the Commercial computer Software - Restricted
Rights clause in FAR 52.227-19.

Gaussian, Inc.
340 Quinnipiac st., Bldg. 4@, wallingford CT @6492

Se mostrara la versién de Gaussian09W utilizado y al final la fecha de ejecucion del archivo.
Seguido del nombre del archivo .chk generado, si se solicito.
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Gaussian @9: TIA32W-G@9RevD.01 24-Apr-2013
17-Apr-2a22

%#chk=C:\Users\Monica t\Desktop\Verano\Fabiola\Verano(1-@).chk

3. Seindicard al ruta del archivo por medio del “#” y la especificacidn del trabajo del archivo
de entrada.

4. Sise utilizd la generacién de matriz-Z se mostrara para cada una de las moléculas.

Symbolic Z-matrix:
Charge = © Multiplicity =1

C 1.e554 -8.7694 @.07974
H ©.86698 -1.33477 ©.99358
H e.93739 -1.42251 -©.78838
Si 2.78723 ©.02735 ©.14677
C 4.14275 -0.98914 -0.6698

H 4.15397 -1.98231 -0.21287
H 3.86602 -1.12528 -1.71865
0 3.05583 e.21404  1.817@7
H 3.72211 8.77025 2.23441
0 2.74449 1.51565 -@.67317
H 1.948e7 2.06328 -0.66867
0 0.1341 0.37231 -0.02062
C -1.23739 @.15657 -8.82215
C -2.82974  1.31138 -0©.08688
C -1.83227 -1.1e867 ©.83125
C -3.41183 1.20358 -©.1ee31
H -1.54839 2.27321 -@.123e5
C -3.22237 -1.21379 ©.e177

H -1.23099 -2.00252 ©.88356
C -4.02753 -0.06489 -0.84845
H -4.02424 2.89253 -0.14952
H -3.68659 -2.18892 ©.85877
C -5.45175 -0.17853 -©.86385
N -6.61635 -0.27087 -0©.87573
H 5.10953 -0.53591 -0.60032

5. Propiedades de los isotopos y nucleares de cada atomo de nuestra molécula

Isotopes and Nuclear Properties:
(Nuclear quadrupole moments (NQMom) in fm**2, nuclear m:
in nuclear magnetons)

Atom 1 2 3 4
IAtWgt= 12 1 1 28
AtmWgt= 12.0000000 1.e078250 1.0078250 27.9769284
NucSpn= (<] 1 1 (=]
AtZEff= ©.0000000 ©.0000000 ©.0000000 ©.0000000
NQMom= ©.0000000 ©.0000000 ©.0000000 ©.0000000
NMagM= ©.0000000 2.7928460 2.7928460 ©.0000000
AtZNuc= 6.0000000 1.0000000 1.0000000 14.0000000
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6. Pardmetros iniciales, mostraran las longitudes de los enlaces entre los 4tomos (RX), los
angulos (AX) y angulos diedros (DX).

R1e
Al
A2
A3
A4
AS
A6
A7
A8
A9
Ale
D1
D2
Dz
D4
D5
D&
D7
D8
D9
D19

A(2,1,3)
A(2,1,4)
A(2,1,12)
A(3,1,4)
A(3,1,12)
A(4,1,12)
A(1,4,5)
A(1,4,8)
A(1,4,10)
A(5,4,8)
D(2,1,4,5)
D(2,1,4,8)
D(2,1,4,10)
D(3,1,4,5)
D(3,1,4,8)
D(3,1,4,10)
D(12,1,4,5)
D(12,1,4,8)
D(12,1,4,10)
D(2,1,12,13)

! Initial Parameters !
! (Angstroms and Degrees) !

109.
1le.
11e.
112.
1le.
104.
114.
lo2.
109.
111.
94.
-27.
-1l46.

-27

-149.

g0
-146
91

-27.
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estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate
estimate

D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
D2E/DX2
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7. Mostrara las coordenadas de entrada generadas en GaussView 6.0

Input orientation:

(ST = TN I« RV I S VU K

R R R N N N R e e B = B N Sy
Vo W= ®Wo S MWn s Wl = ®

14

Lol I AT T+ R+ Ve e e e T+ B e B R+ I =]

@O 000000000000 0000000000®

1.855408
08.866976
8.937387
2.787227
4.142748
4.153973
3.866023
3.855827
3.722189
2.744493
1.948067
8.134105
-1.237392
-2.829738
-1.832272
-3.411829
-1.5483%08
-3.222372
-1.230987
-4.827531
-4.824248
-3.686589
-5.451753
-6.616352
5.189525

-8.769398
-1.334772
-1.422511
8.027348
-9.989138
-1.982318
-1.125277
8.214042
a.770254
1.515646
2.863283
a.372310
8.156571
1.311376
-1.188671
1.203576
2.273214
-1.213798
-2.882522
-9.064894
2.892535
-2.188922
-8.178532
-9.270867
-8.535912

.879735
.993584
. 788383
.146772
.669882
.212875
.718852
.817873
.234489
.673171
.668667
.820616
.822149
.BB6879
.831246
.1e831e
.123848
.17697
.B83562
.48447
.149518
.B58772
.B63854
.875734
.688319
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La orientacidn estandar, o coordenadas donde se ubican los 4tomos en la parte del calculo
que esta reportando, en la parte de abajo no da informacidon acerca de la geometria
molecular, acompafiado de las constantes rotacionales, tipos de atomos, las funciones
bases y Gaussianas primitivas segun el tipo de base, calculando la energia de repulsién
internuclear en Hartrees con que esta trabajando.

Standard orientation:

Center Atomic Atomic Coordinates (Angstroms)
Number Number Type X Y zZ
1 6 8 1.462989 -0.804232 -9.016248
2 1 5 1.289491 -1.391567 8.886639
3 1 5 1.317218 -1.432763 -9.898185
4 14 5 3.284954 -0.828422 8.038682
5 5] 5 4.529245 -1.837567 -0.844164
5] 1 5 4.539738 -2.842575 -9.413874
7 1 5 4.226546 -1.142832 -1.888785
8 8 5 3.514651 B8.119%64 1.698485
9 1 5 4.196855 B.648631 2.114598
10 8 5 3.160177 1.481481 -0.748646
11 1 5 2.379421 2.837433 -g.71e9%18
12 8 5 B.552785 B.349687 -0.064743
13 5] 5 -0.828763 B8.1489%0 -9.0838479
14 5] 5 -1.601078 1.315653 -9.055883
15 5] 5 -1.428736 -1.110680 -9.085269
16 5] 5 -2.984254 1.221282 -9.038624
17 1 5 -1.191687 2.279735 -9.077549
18 5] 5 -2.81988% -1.200281 8.011333
19 1 5 -0.836707 -2.912089 8.089385
20 5] 5 -3.613115 -0.041347 -9.0885536
21 1 5 -3.587389 2.117840 -9.0845956
22 1 5 -3.294197 -2.171854 8.837758
23 & 5 -5.838501 -0.139865 8.018591
24 7 5 -6.204063 -9.218362 8.023060
25 1 5 5.582527 -9.596882 -9.785783
Rotational constants (GHZ): 2.1274817 B8.2120666 8.2845839
Leave Link 282 at Sun Apr 17 11:50:85 2822, MaxMem= 33554432 cpu: 8.9

(Enter C:\GROW\1381.exe)

Standard basis: 6-311G (5D, 7F)

Ernie: Thresh= ©.10008D-82 Tol= 0.10000D-85 Strict=F.

There are 223 symmetry adapted cartesian basis functions of A symmetry .
There are 223 symmetry adapted basis functions of A symmetry .

223 basis functions, 433 primitive gaussians, 223 cartesian basis functions
55 alpha electrons 55 beta electrons
nuclear repulsion energy 912.8411847129 Hartrees.
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9. Se realizard el analisis de densidad si se ha solicitado, dando los autovalores de los orbitales
moleculares ocupados y virtuales.

Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha
Alpha

ocC.
oCC.
occ.
oCC.
occ.
oCC.
oCC.
ocC.
oCcC.
occ.
oCC.
virt.
virt.
virt.
virt.
virt.

eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues
eigenvalues

10. Cargas atémicas

=
w
IZNIINININONONOIOIOIINNIIN

b

©.000764
-0.000114
©.000300
-08.0827049
©.374059
-8.017604
-08.016464
-9.082548
-0.000380
-9.001561
-0.000130
-08.000016
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.000000
©.461038

-66.18016
-10.27397
-12.21419
-3.71074
-9.99889
-@.73966
-9.57985
-@.48889
-@.42250
-@.37e5e
-@.32655
-2.85173
@.03387
@.a7675
@.11738
@.16369

-14.32423
-10.21599
-5.35113
-1.01626
-8.78915
-9.58306
-8.49170
-@.42365
-9.38174
-8.33380 HOMO
-9.25196 4——

42.83614 —0-00608—0-01560—0. 92576

-19.18110 -19.1213@ -19.12885
-19.24208 -10.23215 -10.224@8
-12.28784 -10.28446 -19.17149
-3.70946 -3.7@753 -1.88605
-2.93425 -9.89453 -9.88145
-@.71995 -0.65543 -0.64524
-2.55049 -©.53286 -0.51567
-8.46311 -0.44829 -8.43275
-@.42234 -9.39844 -9.38585
-@.36131 -@.355336 -9.34271
-9.31475 -9.30894 -9.28942
2.84454 ©.04880 ©.87099
2.887%9 ©.89455 ©.1e91e
@.12604 ©@.12992 8.15845
2.17760 ©.19782 ©.21380

©.87283 | MO
9.10937

8.15783
9.23256
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11. Componentes cartesianas del momento dipolar en la orientacién estandar, momentos de

12.

13.

orden superior y energias como: Nucleo-nucleo, electrdn - nucleo, Energia cinética.
Dipole moment (field-independent basis, Debye):

X= 5.2318 Y= -8.9874 = -8.1311
Quadrupole moment (field-independent basis, Debye-Ang):

XX= -125.86538 YY= -88.4495 Li= -94.0267

XY= -5.5855 Xi= 3.6861 Yi= 3.4596
Traceless Quadrupole moment (field-independent basis, Debye-Ang):

XX= -24_4185 Y'Y= 18.9978 7= 5.4206

XY= -5.5855 XZ= 3.6861 Yi= 3.4596
Octapole moment (field-independent basis, Debye-Ang**2):
XXX = 386.6132 YYY= 12.1862 ZZi= 3.9523
XXY = 18.8367 XXI= 27.53208 XIi= 17.4496
YYZ= 3.9891 XYI= 17.7439
Hexadecapole moment (field-independent basis, Debye-Ang**3):
XAKX= -8812.4719 YYYY= -499.4551 7777= -277.56838
XAKL= 183.4838 YYYX= 13.7861 YYYI= -7.6526
177Y= 14.8633 XXYY= -1878.2143 XXIi= -1855.4160
XXY L= 71.5018 YYXiI= 23.8240 ZIXY= 23.8304

N-N= 9.128221073478D+82 E-N=-3.985571744906D+82 KE= 9.171372636486D+02

Calculo de los nuevos pardmetros de la molécula.
Variable 0ld X -DE/DX Delta X Delta X Delta X New X
(Linear) (Quad) (Total)

R1 2.06152 ©0.90P03 -0.00006 ©0.90017 0.80011 2.06163
R2 2.06496 -0.90P06 -0.00802 -8.90023 -0.80025 2.06471
R3 3.60141 ©0.00046 -0.00131 0.90443 0.80318  3.60459
R4 2.77747 ©.80055 -0.00855 08.00265 0.88209 2.77956
RS 3.54432 -0.80095 -0.00402 -8.00318 -0.88712 3.53720
RE 3.21568 -0.00013 -0.00828 -0.00028 -0.80056  3.21511
R7 3.21151 -0.80970@ -0.08823 -8.80257 -0.88279 3.20872
R8 2.06247 -0.90052 -0.00144 -8.00089 -0.80233 2.06014
R9 2.06149 -0.80052 -0.00136 -8.90097 -0.88233  2.05916
R10 2.85182 0.80172 0.01209 -8.90382 0.80827 2.06009
Al 1.91491 ©.00003 ©.00013 -0.90076 -0.00063 1.91428
A2 1.92137 -0.08011 -0.90017 -9.P0066 -0.00883 1.92054
A3 1.93006 -0.00016 ©.90012 -9.00132 -0.00120 1.92886
Al 1.95982 -0.08802 ©.00128 -0.80054 0.00874  1.95976
AS 1.92027 -0.08018 ©.00010 -0.80101 -0.00091 1.91936
A6 1.81651 ©.08846 -@.90154 ©.90447 ©.00293 1.81944
A7 1.98384 -0.08814 -0.90530 ©9.00303 -0.90226 1.98159
A8 1.79038 ©.08801 -0.90243 9.00125 -0.00116 1.78915
A9 1.89838 -0.08801 -0.00183 0.00146 -0.00835 1.89795
A18 1.95937 0.08891 0.00318 -9.90276 0.00836 1.95974
D1 1.64865 -0.90009 0.00026 -0.00668 -0.00633  1.64232
D2 -9.47088 -9.90004 ©0.00084 -8.00566 -0.00483 -9.47571
D3 -2.55887 -8.90002 ©.00013 -8.00533 -9.00519 -2.56406
D4 -8.48979 -8.90003 -8.00067 -8.00477 -9.00544 -8.49523
DS -2.60932 ©9.90002 -0.00009 -0.00384 -0.00394 -2.61326
D6 1.58588 0.00004 -0.00080 -0.00351 -0.00438  1.58157
D7 -2.56575 -8.90008 -8.00053 -8.00599 -9.00652 -2.57227
D8 1.59790 -0.90002 0.00005 -0.00506 -0.00502 1.59288
D9 -8.49009 -8.90001 -8.90066 -8.00473 -9.00538 -9.49547
D18 -1.91256 ©8.90008 ©.00275 ©.00021 ©.00296 -1.00960
Realizard los pasos anteriores hasta que todos los resultados tengan convergencia.
Item Value Threshold Converged?
Maximum Force e.000031 8.000458 YES
RMS Force 0.000009 0.000300 YES
Maximum Displacement 0.083234 6.001800 NO
RMS Displacement 0.000795 9.001200 YES

Predicted change in Energy=-5.878796D-88
Lowest energy point so far. Saving SCF results.

Tot=

XYY=
YZi=

XHXY =
LZIK=
YYZZ=



Como se muestra en la siguiente figura

Item Value Threshold Converged?
Maximum Force 8.000818 2.000450 YES
RMS Force 0.0e00a4 0 .0003080 YES
Maximum Displacement 6.0881615 0.001860 YES
RMS Displacement 8.080457 2.001200 YES

Predicted change in Energy=-1.573971D-88
Optimization completed.
-- Stationary point found.

14. Mostrara los nuevos parametros de la molécula optimizada.

! Optimized Parameters !
! (Angstroms and Degrees) !

! Name Definition Value Derivative Info.

I R1  R(1,2) 1.091 -DE/DX = 0.8 !
I R2  R(1,3) 1.0926 -DE/DX = 0.8 !
I R3  R(1,4) 1.9069 -DE/DX = 0.8 !
I R4  R(1,12) 1.4708 -DE/DX = 0.8 !
| RS R(4,5) 1.8719 -DE/DX = 0.0 !
| R6 R(4,8) 1.7009 -DE/DX = 0.0 !
! R7 R(4,18) 1.6984 -DE/DX = 8.8

! RB R(5,6) 1.89 -DE/DX = 8.0

! RO R(5,7) 1.8897 -DE/DX = 8.0

I R18  R(5,25) 1.09 -DE/DX = 0.8 !
I A1 A(2,1,3) 109.70886 -DE/DX = 0.0 !
1 A2 A(2,1,4) 110.1405 -DE/DX = 0.8 !
1 A3 A(2,1,12) 110.5459 -DE/DX = 0.0 !
I A4 A(3,1,4) 112.2143 -DE/DX = 0.0 !
1 A5 A(3,1,12) 109.9606 -DE/DX = 0.8 !
I A6 A(4,1,12) 104.1649 -DE/DX = 0.0 !
I A7 A(1,4,5) 113.9891 -DE/DX = 0.0 !
I A8 A(1,4,8) 182.5727 -DE/DX = 0.8 !
I A9 A(1,4,10) 108.6877 -DE/DX = 0.0 !
| A1@  A(5,4,8) 112.8382 -DE/DX = 0.0 !
! D1 D(2,1,4,5) 93.6668 -DE/DX = 9.0 !
! D2 D(2,1,4,8) -27.6679 -DE/DX = 0.9 !
| D3 D(2,1,4,10) -147.3104 -DE/DX = 9.0 !
! D4  D(3,1,4,5) -28.8656 -DE/DX = 0.9 !
| DS D(3,1,4,8) -150.2003 -DE/DX = 9.0 !
! D6 D(3,1,4,18) 99.1572 -DE/DX = 0.9 !
| D7 D(12,1,4,5) -147.7718 -DE/DX = 9.0 !
! D8 D(12,1,4,8) 99.8935 -DE/DX = 0.9 !
| D9 D(12,1,4,10) -28.749 -DE/DX = 9.0 !
! p1@  D(2,1,12,13) -57.8847 -DE/DX = 0.9 !
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15. Resumen del archivo de entrada.

1]1|UNPC-DESKTOP-4G7FCFH|FOpt |RB3LYP|6-311G|C9H11N103S1i1 [MONICA T|17-A
pr-2022|0| |#p opt b3lyp/6-311g scf=qc geom=connectivity empiricaldispe
rsion=gd3||Verano(1-8)||@,1|C,1.0542077716,-8.7734545402,0.0613158428 |
H,0.8624771718,-1.3461798878,0.9698296586|H,08.9367504617, -1.418595016,
-0.8126229614|51,2.7842389729,0.0245280817,0.1410384679|C,4.1322393972
,-0.9994805668, -0.6579978109 |H,4.2480449098, -1.9556240013,-0.147716975
7|H,3.895619613,-1.1865923616,-1.7050842419|0,3.0299789235,0.20937311,
1.8138918217|H,3.6985386463,0.7529582922,2.2441819211|0,2.7357365307,1
.5872959486,-0.6857539055|H,1.931854918,2.0443320629, -0.6879739448|0,0
.1341845828,0.3703467937,-0.0316518392|C,-1.2375874686,0.1571919952,-0
.B277874518|C,-2.8282673112,1.313695999, -0.0816026766|C, -1.8343924744,
-1.1073311949,0.0207029659|C, -3.4106872729,1.2083624625, -0.088780844 |H
,-1.5374357763,2.2749127489,-0.1138775372|C,-3.2247178966,-1.209984530
6,0.0135063715|H,-1.234370488,-2.0024809131,0.0645051504 | C, -4.02822504
78,-0.8593510298,-0.0415505562 |H, -4.0216922997,2.0986728256, -0.1293008
844|H,-3.690429526,-2.184557617,0.0508332093 |C, -5.4526942564,-0.1708520
3381,-0.0493675367 |N, -6.6174938493,-0.2608870472, -0.0564191012 |H,5.086
4561078, -0.4739914158,-0.6204909317 | |Version=IA32W-GB9RevD.01|State=1-
A|HF=-919.5729854 | RMSD=0 .200=+000 | RNSF=6 . 806e-006 | Dipole=2.1242605, -0.
3401749,0.0085488 | Quadrupole=-17.8376089,13.8602458,3.977363,-4.515659
8,2.5182699,2.2596281|PG=C01 [X(C9H11N1035i1)]]||@

16. Gaussian09W tiene una coleccion interna de frases, que se mostraran al final de la
ejecucion del programa. Ademads, entregara informacién de la fuente de la maquina y
tiempo de CPU que toma al trabajo completarse y en la dltima linea, indicara que el trabajo
ha sido ejecutado exitosamente o no, mandando un mensaje de error.

WHEM ALL ELSE FATLS, TRY THE BOSS'S SUGGESTION.

Job cpu time: 8 days 1 hours 32 minutes 8.8 seconds.

File lengths (MBytes): RUWF= 27 Int= 8 D2E= @ Chk= 4 Scr=
Mormal termination of Gaussian @9 at Sun Apr 17 13:22:12 2822.

17. El mensaje de error puede ser diferente dependiendo del error que encuentre, por ejemplo
este donde marca un error de sintaxis en el archivo de entrada (I1.exe). Normalmente le da
un numero de error como el marcado con el circulo rojo.

QPErr --- A syntax error was detected in the input line.
311g geom=connectivity sfc=qc

Last state= "GCL"

TCursr= 3656 LCursr= 63
Error termination via Lnkle in C: ng\ll exe at Tue Apr 26 16:58:39 2822.

Job cpu time: @ days @ hours 0.0 seconds.
File lengths (MBytes): RWF= 1 Int= @ D2E= @ Chk= 1 Scr= 1

s

[0}

QCNR: CnwC1=2.24D-88 CnvC2=2.24D-87

LinEgql: Tter= @ NonCon= 1 RM5=2.72D-85 Max=1.66D-83 NDo= 1
AIAXAD:  NMat= 1 NPMax= 1 NPMaxl= @ MaxMat= @ Max3X=F.
32426626 words are not enough fprRIAXAD:
Error termination via Lnkle in D: - at Mon Jun 27 15:34:51 2822.
Job cpu time: @ days @ hours ITi-mirmotes 41.0 seconds.
File lengths (MBytes): RWF= 592 Int= 8 D2E= @8 Chk= 2 Scr= 1
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Puede consultar algunas sugerencias de esos errores en los siguientes links:

https://docs.alliancecan.ca/wiki/Gaussian error messages,
https://wongzit.github.io/gaussian-common-errors-and-solutions/

https.//docs.computecanada.ca/wiki/Gaussian_error messages
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Revision de resultados mediante GaussView 6.0
e Como ver la molécula optimizada

Ya que la molécula fue optimizada hay dos maneras de verla, la primera opcidén es abrirlo
directamente apenas termine el proceso. Cuando el cdlculo termina les arrojara la siguiente
ventana, en esa ventana solo tendrds que seleccionar el archivo .chk y darle al botén abrir que esta

en la esquina inferior izquierda.

a" Open Files

Gaussian Job Completed for input file:
C:\Wsers\andre\Desktop\Tesis\Moleculas \Urea\B3LYP-STO-36. gjf

The following corresponding result files are available:
File List File Open Options UI Options

Add Files... |+ Add Recent File Add Recent File List ™

D File Mame Directory

<

[#] 1 B3LYP-STO-3G.chk  C:/Usersfandre/Desktop/Tesis/Moleculas/Urea
[12 B3LYP-5TO-3Glog  C:/Users/andre/Desktop/Tesis/Moleculas/Urea

Open as:  |Auto -
Target: Separate new molecule group for each file =
Open Cancel Default Settings

Retain Settings

La segunda forma de ver tu molécula optimizada, es buscar en tu computadora la direccién donde
guardaste los datos de tus calculos, si abres el archivo .chk o .log, aunque recomiendo siempre abrir
el archivo .chk. Cabe mencionar que podemos ver la molécula optimizada en forma de coordenadas

en el archivo .log, siempre y cuando hayas marcado la casilla de las coordenadas cartesianas.

Para una mejor observacion de la molécula se pueden activar estas funciones, algunas ya vienen
activadas, pero las que recomiendo activar serian la de “Labels” que enumera cada elemento y la
de “Symbols” que pone el componente quimico de cada elemento. Estos son bastantes utiles para

la observacion de tu molécula, aunque puedes agregar el que quieras.
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& GaussView 6.0.16 — O b

File Edit Tools Builder WView Calculate Results Windows Help

HEEEHS @RS Addview B » B ow»
@ PR § W @ Center E, » H»
é§= 5 ~ | (Unnamed Scheme) Builder @ » § »

~ Hydrogens

~  Dummies
Labels
Symbols

~ Bonds
Synchronize
Cartesian Axes
Stereochernistry

Paositioning Tools

§§ Display Format... Ctrl+D

Este mismo menu lo puedes activar desde la ventana de tu molécula con el clic derecho del ratdn.
e Como medir longitud de enlace y angulos.

Para poder medir estos pardmetros lo primero es que debes tener abierta la molécula la cual quieras
medir sus enlaces, luego en la ventana que se nos abre al inicio, seleccionaremos la siguiente
funcidén.

& GaussView 6.0.16 - O X
Eile Edit Tools Builder Wiew Calculate Results  Windows Help

S+ SESAEN = XMBa-X 90 % » @A
IR ERPE » &~
&F # ~ (Unnamed Scheme) ~ @ A A~ » gyl » 5w

Siendo el que esta en circulo rojo con el que podras medir la distancia en un enlace, el circulo azul
el botdn para medir el dngulo y el circulo naranja para medir el angulo diedro.

1) Unidades

Ya al tener seleccionada la opcién de distancia que mencionamos antes, tienes ir a la ventana de tu
molécula y tendras que darle clic al primer elemento que quieras medir y al segundo elemento,
como se muestra en la siguiente figura.
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Como se logra apreciar, se esta midiendo la distancia entre el elemento hidrégeno (H) y el elemento
carbono (C). Cabe mencionar que solo podemos seleccionar dos al mismo tiempo, ya que estamos
midiendo la distancia entre los dos elementos. Vemos como al seleccionar un elemento, se cambio
a un color azul claro y tambien se le pone un nimero a un costado, asi se podra saber cual fue
selccionado primero, esto aplica tambien para el dngulo.

Habiendo seleccionado los dos elementos, se abrird la siguiente ventana donde te muestra la
distancia (circulo rojo).

@ G1:M1 - Bond Semichem Smartslide (tm) >

Bond Type:
ONone @ —— O == 0 = (O ===== (O ==s==
[] can be any bond type for fragment matching

Bond:

Atom 1: |Trans|.ate aroup - | Atom 2: |Trans|.ate aroup

0.53500 2.14000
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2) Angulo

Para hacer el calculo del angulo es muy similar al de la distancia, solo que se necesitan 3 elementos
para poder sacar el angulo entre ellos. Lo primero que se tiene que hacer es seleccionar la opcién
de angulo, la que se habia encerrado anteriormente de color azul. Ya que esa funcion esta activada
tienen que ir a la ventana donde estd su molécula y seleccionar los 3 elementos a medir, como se
muestra en la siguiente imagen.

Los elementos seleccionados se muestran en un color azul claro y ademas de que se enumeran, esto
es importante por si en la ventana que se les abrira quieren hacer algin cambio con un elemento
en particular.

En este caso estamos midiendo el dngulo que hay entre el elemento de hidrégeno, nitrégeno y
carbono.

Ya que estan seleccionados nuestros 3 elementos se nos abrird la siguiente ventana, donde te da el
valor del unidades.

E G1:M1 - Angle Semichern SmartSlide (tm) >

Angle:

Atom 1: Rotategroup v | Atom3: Rotategroup

Atom 2: |Tra’1slategm.p vl

0.00000 119,995930 150, 00000
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3) Angulo diedro

Para calcular el angulo diedro, seleccionar la opcidn de angulo diedro, que es la que al inicio estaba
seleccionada en un circulo de color naranja, después se tendran que seleccionar 4 elementos, los
cuales sean los que quieres medir, en este caso si hay que tener mucho mas cuidado con el orden
de la seleccidn, ya que el orden influye en el dngulo diedro.

El angulo diedro que se calculara sera con 4 elementos, los cuales son marcados de un color azul
claro ademas del nimero de seleccion.

El valor lo puedes ver en la pantalla que te muestra.

@ 31:M1 - Dihedral Semichem Smartslide (tm) X

Dihedral:
Atom 1: |Rotate groups - Atom 4: Rotate groups -

-180.00000 0.03245 180.00000

vnsoog =] | o || e ][ b
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Como obtener parametros y propiedades.

Para poder conseguir los datos del calculo, lo primero que tenemos que saber es que solo los
podemos conseguir cargando en GaussView 6.0 el archivo .chk o .log, como se menciond
anteriormente es el archivo donde se guardan los resultados. Ya que tenemos abierto el archivo,
tenemos que seleccionar la siguiente opcion, la que se muestra en la imagen siguiente.

&* GaussView 6.0.16 — O 4

File Edit Tools Bullder View Calculate | Results  Windows Help

S ES@HN = %D Cmmay.>

ffE @ PR g :tg Charge Distribution...

@ % | (Unnamed Scheme) - E PCM Solvation Cavity...
Atom Properties...

Bond Properties...
Surfaces/Contours...

Vibrations...
MME...
UV-Vis...
ORD...

YVibronic...

Molecule Group Table...

Al momento de darle a esa opcidn se abrird una pestafia nueva, la cual mostrara algunos datos
importantes, como se muestra en la imagen siguiente.
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Cabe mencionar que también se puede acceder a este menu, desde la ventana de nuestra molécula,
lo que se tienen que hacer es darle clic derecho del ratén de la computadora, y ahi mismo les saldra
el menu del inicio, ahi podran encontrar la pestafia “Results” y dentro de esa pestafia otra de
“Summary...”, que es lo mismo que se muestra en la imagen mostrada.

Title Card Required

C:/Usersfandre/Desktop/Tesis/Moleculas/Ur...

File Type «chk
Calculation Type SP
Calculation Method RB3LYP
Basis Set STO-3G
Charge 0
Spin Singlet
Solvation Mone

Electronic Energy -221.063955 Hartree

RMS Gradient Norm 0.000000  Hartree/Bohr
Imaginary Freg

Dipole Moment 1.870942 Debye

Point Group

Esta es la ventana que se abre al momento de darle clic a “Summary...” aqui tenemos varios datos,
los que podemos destacar son, el tipo de archivo, método de calculo, la energia y el momento

dipolo. Pero aqui también tenemos valores que depende del calculo que hayamos hecho, nos seran
de interés o no.

e Como graficar IR, RAMAN; UV-vis y orbitales moleculares.

Para conseguir las gréficas de IR y RAMAN lo primero que se tiene que hacer es abrir la molécula
gue queramos calcular, a continuacidn, se tiene que agregar lo siguiente en la configuracion, como
se muestra en la siguiente imagen.

@ G1:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup >

Title: Title Card Required
Keywords: #p freq=raman b3lyp/6-311g
Charge/Mult.; 01

Job Type Method Title Link O General GLess Paop. PBC Solvation Add. Inp. Preview

ompute Raman |Yes - Save Mormal Modes Options | Default - [] compute vco

Compute RCA | Mo - Read Incident Light Fregs  |Default - [] skip diag. of full matrix

[] select Mormal Modes Modes: Atoms:

g
]
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Como hemos visto con anterioridad, esta es la ventana que se abre para configurar los parametros
del célculo de la molécula, en la pestafia de tipo de trabajo, se selecciona la frecuencia y le
establecemos calcule el Raman y todo lo demds que se quiera a agregar que sea necesario para el
calculo personal. Este célculo consume poco tiempo de maquina.

Habiendo terminado el calculo, nos metemos a la siguiente pestaia, en resultados y en vibraciones,
esta misma pestafia podemos acceder a ella si le damos clic derecho en la ventana de la molécula.

&® GaussView 6.0.16 - O ¥
File Edit Toocls Builder VYiew Calculate Results  Windows Help
B BREN = XD

Ca (@ PR g 3.@ Charge Distribution..,

Cff & | (Unnamed Scheme) - El PCM Solvation Cavity...
Atom Properties..,

Bond Properties...
Surfaces/Contours..,

MME...
UV-Vis...
ORD...

Vibronic...

Meolecule Group Table...
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G1:M1:V1 - Vibrations — a X

Active Data: |Data 0 * | Isotopologue: 0 Mew Data... Edit Isotopologues. ..
Harmonic
Mode # Frequency Infrared Raman Activity Depolar-P Depolar-U ~
1 _ 10.98 0.4890 1.7841 0.7498 0.8570
2 2 32.88 0.0882 5.9842 0.7500 0.8571
3 3 38.33 0.5506 0.6830 0.7360 0.8479
4 4 52.78 0.4010 1.7640 0.7494 0.8567
5 5 69.62 0.1228 0.3823 0.7458 0.8544 v
< >

Animate Vibration:

O Start Animation Save Movie... ™

Repeats: | Endless - Frames per Cyde: Frame Delay (msec):

Displacement Amplitude: I

[] show Displacement Vectors Scale:
[] show Dipole Derivative Unit Vector ~ Scale:
|:| Manual Displacement: 0.00 Save Structure...

Scale frequencies? |Don'tscale - 1.0000

Close Cancel Help

Esta seria la nueva ventana que se abriria, aqui estan los resultados del Raman y del IR, tenemos los
datos por cada modo ademas de que podemos darle al botén “Start Animation” para ver cémo es
gue modificé la molécula, esto se vera reflejado en la ventana de nuestra molécula en tiempo real.

Para poder apreciar las graficas del IR y Raman se tiene que dar clic al botdn que esta encerrado con
un circulo rojo, el cual nos arrojara las graficas, como las que se muestran a continuacién como un
ejemplo.

IR Spectrum
1,200 — — 3,000
—1,000 -} - 2,500 @
= -
800 - 2,000 , =
600 1,500 3, &
~m
400 - 1,000 @
200 Lson S
0 - Lo
s e et it el 2
-500 0 500 1,000 1,500 2,000 2,500 3,000 3,500 4,000
Frequency (cm™)
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Raman Activity Spectrum

35 — — 700
30 ~ 600
25 | 1 5009 3= O
4 > (] a
@ 20 | a0 S
c =0
8154 Lanng =8
510 - C20E R 3
3 - - 100
o o | h A A h ﬁ l Cq
R R n e SRR e
-500 i 500 1,000 1,500 2,000 2,500 3,000 3,500 4,000
Frequency (cm™)
Para obtener las graficas de UV-vis se realiza configuras las siguientes opciones.
@ G1:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup >
Title: Title Card Required
Keywords: #p freq=raman td=(singlets,nstates=6) b3lyp/6-311g
Charge/Mult.:

Job Type @ te Link 0 General Gless Fop. PBC Solvation Add. Inp. Preview
[ Multilayer ONIOM Model
Meﬂ'uou:l - v |DefautSpin  ~||B3YP -

Basis Set: |6-311G - -, * )

Charge: Spin:

States: {Singlet Only

@'@

Solve for More States, (] state of Interest, Root= 1

Esta ventana es la que ya hemos visto y explicado, en este caso estamos en la ventana de método y
lo primero que tenemos que ver es el tipo de método que vamos a utilizar, se tienen que colocar un
método con respecto al tiempo, luego los demas valores dependen de lo que busque cada uno, ya
sea el niumero de spins, también es importante saber cuantos nimeros de estados se utilizaran,
todo depende de lo que se requiera. El nimero de estados, singletes o tripletes dependen de la
precisidn que se requiera para el calculo, entre mds alto sea un valor de N mas alto el tiempo de
calculo sé usard, pero serd de mayor precision. Aqui ya depende de que precision deseas tener en
cuanto a los resultados experimentales con los que compares tu calculo tedrico, si usas singletes,
tripletes, su combinacion y el valor de N. Ya habiendo colocado toda la configuracién deseada, se
manda el cdlculo y se abre el archivo .chk y hacemos lo siguiente para obtener las graficas.
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&* GaussView 6.0.16 - O X

File Edit Took Builder View CalculateWindnws. Help

HpeSHdES@ = K@ Summary...
EE @ R g ﬁ Charge Distribution...

& 4 ~[(Unnamed Scheme) - E PCM Solvation Cavity...
Atorn Properties...

Bond Properties...
Surfaces/Contours...

Vibrations...

NME...

ORD...

Vibranic...

Molecule Group Table...

En esta ventana seleccionaremos la pestafia de resultados y luego la pestaiia de UV-Vis, lo cual nos
abriria directamente la grafica, como se muestra en la siguiente imagen de ejemplo.

De la misma manera, a este menu se puede acceder desde la ventana de la molécula con el clic
derecho del ratén.

UV-Vis Spectrum
18,000 - 0.45 o
16,000 -4 @
14,000 - F035 =
12,000 -03 &
w 10,000 | - 0.25 7
’ =2
8,000 -0.2 o
6,000 -0.15 8
4,000 01 9
2,000 L 0.05 7
o i Lo
e
100 150 200 250 300 350
Wavelength (nm)
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Para poder ver los orbitales moleculares tenemos que hacer lo siguiente.

& GaussView 6.0.16 - O *
Eile Edit Tools Builder Yiew Calculate Results Windows Help

oA S@BHF XKOG-X 9¢ BdY ARPLF T

@3> § oy TG E e R A W M BDE
& & v|(Ur'|narr'|er:.| Scheme) - |E @ A "|I:DEfBL.I|t Scheme) - |E 1 I - = = e e S

Ya que tenemos nuestra molécula optimizada, usando la ventana principal del programa
Gaussian09W tendremos ese icono, donde si le damos clic nos abrird una nueva ventana donde
aparecen los orbitales moleculares, como se muestra en la imagen siguiente.

§1) G1:M1 - MOs — u] X

02108 ~

=)

Current Surface €6

=}

.03935

=}

.02285

.01780

someo:

Se -0.31398

-0.32976
54 -0.336386
Mone
53 —,_L|— -0.33917 v
Charge: Spin: Gaussian MOs from: Permuta-MNO-M1-UV.chk (C:/Users/andre/On
Mew Gaussian MOs New Ampac MOs Calculation Diagram

p—y

Isovalue; Cube Grid:
(@ Type: [HOMOLUMO ~T) Acd List: [ 592,602 ]
Current List:
‘ ok ‘ | Cancel ‘ | Help ‘

Esta es la ventana que se abre de los orbitales moleculares, aqui podras seleccionar el orbital que

guieras y también se logran ver resaltados el orbital HOMO y LUMO, siendo el HOMO el orbital de
maxima energia ocupado, siendo en este caso el nimero 59 y también se tiene el LUMO, que en
este caso es el 60, que es el orbital de menor energia desocupado.

Para la visualizacidn de los orbitales moleculares, en el caso del HOMO y LUMO, se seleccionan
dichos orbitales en la parte inferior izquierda, como se muestra en el circulo rojo y a continuacion
se vera que se marcan los orbitales en escrito justo a la derecha del mismo, después le damos al
botén que dice “update” y veremos como hace un calculo, este cdlculo puede variar dependiendo
del tamafio de la molécula.
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HI) G1:M1 - MOs

Current Surface

0.0410%9

0.03835

0.022585

0.01780

-0.00029

[y}
-]

wmn
a1}

wn
w

[y}
[

MO ( (MO =&0) ; Isovalue =0.02)

(0]
(7]

1
[}

30262

|
[}

L 31388

1
]

32976

1
[}

.33636

|
]

33917

Charge: |0 E” Spin: |S'ngjet vl Gaussian MOs from: Permuta-NO-M1-UV.chk (C:/Users/andre/Oni
Mew Gaussian MOs Mew Ampac MOs Visualize Caloulation Diagram
Isovalue: m Cube Grid: W
Add Type: |HOMO,LUMO w | Add List: |593,Gﬂa
Current List: | 59a-60a
oo | Gl | b |

Esta seria ya después del calculo, podemos apreciar dentro del circulo rojo, que hay dos cuadrados,

sirven para ver y apagar la densidad de los orbitales.

e Como modificar las gréficas y guardarlas

Para poder guardar y modificar las graficas lo primero que tienes que hacer es tener la grafica que
quieres modificar abierta y darle clic derecho, como se muestra en la siguiente imagen.
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IR Spectrum

Show All Plots
1,200 . Hide Other Plots
:—d,DDD . Hide This Plot
E 800+
5] 500 - & Zoom Out
- .
' b Undo Last foom
2 400
W 200 ]!\ & Print..
] : f o [ Save Data...

-500 0 500 1,000 1,500 2,000

Frequency (cm™)

2,500

el Save Picture,

3,000

(g2
ZS® 4,.01) A

Ya que abres dicho menu, tenemos las dos opciones, la que esta encerrada en un circulo rojo, que
es para guardar la grafica, solo tienes que poner la direccién donde quieres que se guarde y el tipo
de archivo que necesites, ya sea PNG, JPG, SVG, etc. Ahora, para editar la grafica le dariamos a
propiedades, es el que estd encerrado en un circulo azul, ya que le dimos clic se abrird una ventana
donde podremos editar cualquier dato de la grafica que necesitemos, como se muestra a

continuacion.

@ G1:M1:VT - Vibrational Spectra - Plot Properties

IR Spectrum

Plot Title Appearance Mumbers

X-Axis

Units: |cm-1 - Dlnvert.ﬁ.xis

Origin: |III cm?

[] Fixed Range:  -500

4000
Y-Axis
Units: [M-1am-1 = [ ] Invert Axis

irinire i [T R
[ H Ll ki

I

[] Fixed Range: @

1200

IR Peak Half-Width at Half Height: o

] Hide Flot on Initial Showing

Cancel Default -

Current

ot Current

Make Default

Help
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Aqui podemos cambiar todo de la grafica, en esta pestafia podemos resaltar algunas cosas, como el
inicio de la grafica y las unidades de la grafica

Si en algin momento se quieren tener la configuracidén de base que se tenia en un inicio, solo es
cuestion de usar el botdon que se encuentra en la esquina inferior derecha. También hay una funcion
bastante util, la que es establecer los valores determinados. Si quieren guardar cierta configuracion
de la grafica y aplicarla en cada grafica, en la esquina inferior derecha hay un botén “Default” si le
damos ahi, podremos ver que podemos guardar la configuracién actual como predeterminada, lo
cual nos ahorraria mucho tiempo para las siguientes graficas.

Problemas que puedan surgir, tips para resolverlos
Muchas veces el error mas comun, sera que el archivo no abre. Esto puede suceder a los archivos
de salida como de entrada, entonces aqui una lista de como arreglarlo.

e Es posible que las referencias de los archivos en el Registro de Windows estan rotas, por lo
que hay que volverlos a editar y salvar.

e Eliminacién de la descripcion del archivo del Registro por error, en este caso hay que lanzar
nuevamente el calculo, verificando las direcciones donde estén los archivos.

e Instalacidn parcial de Gaussian09W que no se completé completamente, hay que instalar
de nuevo,

e Tu archivo esta dafiado, si esto pasara, hay que editar de nuevo si es el archivo de entrada,
revisando las instrucciones de entrada del calculo. Y si es el de salida enviar nuevamente el
calculo.

e Los controladores asociados con el software no estan actualizados, si tiene este mensaje
debera actualizar sus controladores.

e Elarchivo se ha movido de la carpeta madre, entonces edite el archivo y sdlvelo nuevamente
antes de lanzar el calculo.

Mi archivo lanzado al cdlculo me marca error a la mitad del proceso

e Se han acabado las iteraciones autodefinidas por el programa, lanza a correr de nuevo el
archivo .chk generado.

e Gaussian09W tiene un numero definido de iteraciones por lo cual si el calculo es demasiado
pesado se podria aumentar las iteraciones al gusto personal, si se exceden las iteraciones
no habrd ningun inconveniente. Hay que usar la keyword apropiada para aumentar el
numero de iteraciones (ver la seccion de “additional keyword”)

No se generd el archivo .chk cuando se realizé el calculo.

e No se especificd almomento de correr que lo realizara, no hay forma de generarlo, se tendra
que realizar el célculo de nuevo, o mandando a correr el archivo ya obtenido nuevamente
tendra la misma informacién y tendra el .chk.

No sé si ha acabado el batch list
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e El batch list te dice la cuenta en la que va el célculo, es por ello que si va en el calculo 1 de X
(X puede ser cualquier nimero de archivos), es probablemente que ya ha terminado el
calculo.
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