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Συγγραφέας : Νικήτας Γεωργίου 

Επιμέλεια Κειμένου: Θωμάς Μαυρομούστακος, Δήμητρα Τζέλη 

1.1.1 Gaussian-Οδηγός Χρήσης/Πειραματική Διαδικασία 

Αρχικά γίνεται εγκατάσταση του Gaussian και του Gaussview σε Α 

Windows και Β Linux. 

Το λογισμικό Gaussian χρησιμοποιήθηκε και η οπτικοποίηση και η 

εκτέλεση των υπολογισμών έγιναν μέσω του γραφικού περιβάλλοντος 

GaussView. Τόσο το λογισμικό Gaussian όσο και τα υπόλοιπα 

προγράμματα που χρησιμοποιήθηκαν στη μελέτη είναι εγκατεστημένα 

σε Windows 10. 

Μέρος Α: Ελαχιστοποίηση της ενέργειας του μορίου μέσω Windows  

 Ανοίγεται το πρόγραμμα GaussView 6.0 της επιφάνειας εργασίας σε 

Windows όπου είναι εγκατεστημένο το πρόγραμμα. 

 Εισάγεται η ήδη αποθηκευμένη προς μελέτη δομή σε mol2 ή pdb και 

ακολουθείται κατά σειρά τα επιδεικνυόμενα βήματα. 

  

 Για να πραγματοποιηθεί η ελαχιστοποίηση της ενέργειας 

 Ανοίγεται  η καρτέλα  που διεκπεραιώνονται οι υπολογισμοί, 

ακολουθώντας τα επιδεικνυόμενα βήματα. 

 

 Επιλέγεται ο υπολογισμός που θα πραγματοποιηθεί. Για να 

εκτελεσθεί η ελαχιστοποίηση της ενέργειας χρησιμοποιείται το 
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Optimization, το οποίο βρίσκεται κάτω ακριβώς από το Jop 

type :  

 

                            

 

 

 

       Eπιλέγεται η μέθοδος υπολογισμού. Στην περίπτωσή μας 

χρησιμοποιείται η DFT και το συναρτησιακό (functional) 

B3LYP: 

 

 

 

 

 

 Επιλέγεται το βασικό σύνολο   (Basis set)  6-31G/+(d,p): 

 

Jop type Optimization

Method DFT B3LYP
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 Εκτελείται ο υπολογισμός και τέλος σώζεται το αρχείο: 

 

 

 

 

Σώζεται το input αρχείο και στον ίδιο directory θα σωθεί και το 

αποτέλεσμα (output). 

 

 Οπτικοποιούνται τα αποτελέσματα του Gaussian, όπως 

φαίνεται από τα υποδεικνυόμενα βέλη: 

            

Από το αρχείο Open παρατηρείται η ελαχιστοποιημένη τριδιάστατη δομή του 

μορίου 

 Υπολογίζεται η ενέργεια, ακολουθώντας τα υποδεικνυόμενα 

βέλη  

                 

 Εάν επιθυμείται περαιτέρω ελαχιστοποίηση του μορίου τότε 

εκτελείται συστηματική διαμορφωτική ανάλυση 

μεταβάλλοντας τις κατάλληλες δίεδρες γωνίες.  

 

 Θα περιγραφεί η περιστροφή  δίεδρης γωνίας  με συστηματική 

αναζήτηση. Ως παράδειγμα επιλέχθηκε η θειοσεμικαρβαζόνη ΚΚΙ15, 

File Open
Επιλογή του 
log αρχείου

Open

Results Summary
Καταγράφεται 

σε μονάδες 
Hartree
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η οποία περιέχει τον διπλό δεσμό C6=C7 (Σχήμα 1). Η περιστροφή 

της δίεδρης γωνίας η οποία σχηματίζεται από τα τέσσερα άτομα 

άνθρακα C5-C6-C7-C8  είναι υπεύθυνη για την αλλαγή της 

διαμόρφωσης από Ε σε Ζ. Η τριδιάστατη δομή του KKI15 

παριστάνεται στην εικόνα  Εικόνα 1. 

 

Σχήμα 1: Δομή της ΚΚΙ15 

  

 

 

 

Στην καρτέλα που ανοίγει επιλέγω ποια ομάδα θα κρατήσω σταθερή  και ποια 

θα είναι αυτή που θα περιστρέψω. Στο συγκεκριμένο παράδειγμα, 

διατηρήθηκαν σταθερά τα άτομα 5, 6 και 7 ενώ ο δεσμός μεταξυ των 7 και 8 

περιστράφηκε (Rotate groups) (Εικόνα 1). 
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Εικόνα 1: Οδηγίες περιστροφής της δίεδρης γωνίας που επιθυμούμε 
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Μέρος Β: Υπολογισμός φάσματος NMR και συχνοτήτων για όλο το μόριο 

Τα βήματα για τη διεκπεραίωση του υπολογισμού συχνοτήτων και NMR είναι 

πανομοιότυπα με αυτά της ελαχιστοποίησης της ενέργειας. Η μόνη διαφορά 

εντοπίζεται στην επιλογή του υπολογισμού που θέλει ο χρήστης να 

πραγματοποιήσει. Οι υπολογισμοί εκτελούνται στο ελαχιστοποιημένο μόριο 

(στο log αρχείο δηλαδή). 

 Για να πραγματοποιηθεί ο υπολογισμός συχνοτήτων: 

1.  

2.  

 

2.  

  

 

 

3.  

Results Vibrations

Αν πετύχουμε 
θετικές τιμές, 

έχουμε βρει το 
ολικό ελάχιστο
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3.  

Μέρος Γ: Υπολογισμός φάσματος NMR 

 Για να πραγματοποιηθεί ο υπολογισμός φασμάτων NMR 

ακολουθούνται τα ακόλουθα βήματα. 

4.  

 Εκτελείται ο υπολογισμός σύμφωνα με την αριθμητική σειρά και τα   

υποδεικνυόμενα βέλη. 

1.  

 

 

 

 

2.  
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3.  

Περνάτε σε περιβάλλον Linux όπου υπάρχει εγκατεστημένο το 

Gaussiview 

  

ΜΕΡΟΣ Δ: Δημιουργία αρχείου για εκτέλεση υπολογισμού στο 

πρόγραμμα Gaussian 

Όταν έχει δημιουργηθεί ένα ήδη αρχείο το οποίο για παράδειγμα περιέχει   τον 

υπολογισμό της ενέργειας, να χρησιμοποιηθεί για να εκτελεστεί ένας άλλος 

υπολογισμός  όπως υποδεικνύεται παρακάτω. Το  vi είναι editor για 

επεξεργασία αρχείων σε linux (Εικόνα 2).  

  

Στο αρχείο οι τέσσερις πρώτες σειρές δηλώνουν: 1) τη μνήμη του υπολογιστή 

2) τους πυρήνες του υπολογιστή 3) το chk, αρχείο με όλες τις πληροφορίες του 

υπολογισμού και 4) το command line, που περιλαμβάνει το functional, basis set 

και τον τύπο του υπολογισμού που θα διεκπαιρεωθεί. Για αυτό τον λόγο 

αναλόγως με το τι ζητείται μπορεί να αλλάξουν. 

Πληκτρολογείται vi όνομα 
αρχείου.com

Διαγράφετε αυτά που 
δεν θέλετε για τον 

υπολογισμό της 
ενέργειας

Οι τέσσερις πρώτες 
σειρές που αφορούν τον

sever καθώς και τον 
υπολογισμό της 

ενέργειας παραμένουν 
σταθερά 

Results NMR

Επιλογή του φάσματος 
που θέλουμε να 

εμφνισθεί και κάνουμε 
επεξεργασία
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Εικόνα 2: Οδηγίες για τη δημιουργία νέου αρχείου 

 

Στη συνέχεια κάτω από το 0 1 (spin και πολλαπλότητα αντίστοιχα) 

επικολλούνται οι νέες συντεταγμένες της ένωσης που θα υπολογισθεί η 

ενέργεια. Τέλος, ενεργοποιείται η εντολή :wq (save and quit) για να κλείσει το 

αρχείο και να αποθηκευτεί αυτόματα. 

Οι μόνοι τύποι αρχείων (input) που τρέχουν στο πρόγραμμα Gaussian είναι 

αυτοί που τελειώνουν σε .com ή .gjf. 

ΜΕΡΟΣ Ε:Yπολογισμός της μεταβατικής κατάστασης από το ένα 

ισομερές στο άλλο 

Στο τελικό αποτέλεσμα της διαμόρφωσης που έχει προκύψει ύστερα από την 

ελαχιστοποίηση που πραγματοποιήσαμε, όπως αναφέρθηκε και πιο πάνω και 

είναι σε cis ή Ζ διαμόρφωση, ανοίγεται μέσω του gaussview που είναι 

εγκατεστημένο σε linux. 
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 Επιλέγεται το αρχείο που θα ανοίξει με την αντίστοιχη διαμόρφωση 

cis, όπως δείχνεται στα υποδεικνυόμενα βέλη. 

 

 Αφού ανοιχθεί και βεβαιωθεί ότι δείχνει την τελική διαμόρφωση 

(δηλαδή πάνω στα βελάκια να δείχνει το τελικό νούμερο από τα 

ενδιάμεσα που έχουν υπολογισθεί) και επίσης να έχει συγκλίνει ο 

υπολογισμός εκεί που επιθυμούμε, τότε αντιγράφεται η τιμή 

ενέργειας (σε μονάδες Hartree) που βρέθηκε στο αρχείο και την κάνω 

επικόλληση στο αρχείο με τα αποτελέσματα για να αντιγράψω τις 

συντεταγμένες της ένωσης. 

 

 

Μετά την εκτέλεση αντιγράφονται όλες οι συντεταγμένες X, Y και Ζ που 

βρίσκονται κάτω από το Input Orientation. Στη συνέχεια επικολλούνται οι 

συντεταγμένες αυτές στο αρχείο(.com). 

Η ίδια διαδικασία ακολουθείται και για τη διαμόρφωση που είναι trans ή Ε 

και τις συντεταγμένες ακολουθούν αυτές της cis διαμόρφωσης, αφήνοντας 

ένα κενό μετά τη φράση Title Card Required, όπως καταγράφονται στην 

παρακάτω εικόνα (Εικόνα 3). 

 

 Στο input αρχείο θα έχουμε τρεις διαμορφώσεις συνολικά, οι δύο θα είναι οι 

ελαχιστοποιημένες cis και trans και η τρίτη η μεταβατική κατάσταση. 

Results View/Edit File

Ctrl + F και 
επικόληση της τομής 
της ενέργειας ποθυ 
είχε βρεθεί για τη 

δομή αυτή
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Εικόνα 3: Απεικόνιση σωστής σειράς συντεταγμένων 

Μια  μεταβατική κατάσταση (transition state, TS),  δηλαδή  μέγιστης 

ενέργειας διαμόρφωση που προκύπτει κατά την ισομερίωση μπορεί να 

μελετηθεί με περιστροφή της δίεδρης γωνίας που προσδιορίζει τον διπλό 

δεσμό κατά  ca  90ο. Για το μελετούμενο μόριο ΚΚΙ15, από τη συστηματική 

αναζήτηση προέκυψαν  πέντε διαμορφώσεις, οπότε έπρεπε να 

υπολογιστούν οι τέσσερις μεταβατικές καταστάσεις τους (Σχήμα 2). Μόλις 

επιτευχθεί αυτό αντιγράφονται οι συντεταγμένες της μεταβατικής 

κατάστασης ένωσης και εισάγονται  στο αρχείο που έχει δημιουργηθεί  για 

τον υπολογισμό, κάτω από τη διαμόρφωση που είναι trans αφήνοντας πάλι 

ένα κενό όπως αναφέρθηκε και παραπάνω. Μόλις τελειώσει ο υπολογισμός 

παρατηρείται πόσο εύκολη είναι η ισομερείωση από cis σε trans. Στον 

Πίνακα 1, καταγράφονται οι τιμές της ενέργειας σε Hartree (1 

Hartree=627,51 kcal/mol) για τις μεταβατικές καταστάσεις (ts) και αυτές  τις 

διαμορφώσεις που είχαν προκύψει από τη συστηματική αναζήτηση. 

Παρατηρήθηκε μεγάλη διαφορά της ενέργειας μεταξύ των διαμορφώσεων 

που προέκυψαν από τη συστηματική ανάλυση και αυτών των μεταβατικών 
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καταστάσεων. Συμπεραίνεται από το αποτέλεσμα αυτό  ότι είναι δύσκολο 

να πραγματοποιηθεί η ισομερείωση από cis σε trans.   

Πίνακας 1: Πίνακας αποτελεσμάτων για την κινητική ισομερείωση μεταξύ cis-trans για την ΚΚΙ15 

Διαμόρφωση Ενέργεια(Hartree) 
Διαφορά 
Ενέργειας(kcal/mol) 

1 -1181.399117 0.92 

ts1 -1181.322840 48.79 

m1 -1181.395748 3.03 

0 -1181.400584 0.00 

ts2 -1181.299240 63.59 

m3 -1181.399336 0.78 

ts3 -1181.294991 66.26 

1 -1181.399117 0.92 

m1 -1181.395748 3.03 

ts4 -1181.320772 50.08 

m6 -1181.389886 6.71 

 

 

Σχήμα 2: Σχηματική αναπαράσταση του ενεργειακού φράγματος ισομερείωσης μεταξύ cis-trans. Οι 
τέσσερις μεταβατικές καταστάσεις (ΤS) εμφαίνονται στα μέγιστα με σφαιρίδια. Οι διαμορφώσεις εκκίνησεις 
παριστάνονται επίσης με σφαιρίδια στα ελάχιστα.  

 Εκτέλεση Υπολογισμού 
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ΚΚΙ15
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Πληκτρολογείτε η εντολή nohup g16 file.com & (εκτελείται η εντολή 

πατώντας το πλήκτρο enter). 

 Για την οπτικοποίηση του αποτελέσματος ακολουθούνται οι οδηγίες που    

είχαν αναφερθεί και νωρίτερα και παρατηρείται αν κατέληξε στην αρχική 

διαμόρφωση. Θα πρέπει δηλαδή να ελέγξετε εάν άλλαξε η διαμόρφωση. Η 

αλλαγή της διαμόρφωσης μπορεί να οφείλεται στις  ευνοϊκές 

αλληλεπιδράσεις μεταξύ των ατόμων του συστήματος. Γι’ αυτό 

καταφεύγουμε στη μέθοδο που θα αναλυθεί στο ΜΕΡΟΣ ΣΤ. 

ΜΕΡΟΣ ΣΤ: Υπολογισμός της μεταβατικής κατάστασης μέσω «παγώματος 

μέρους της δομής ή της ολικής δομής». 

Στη συγκεκριμένη περίπτωση γίνεται εισαγωγή μόνο της διεγερμένης 

διαμόρφωσης (που έχει δημιουργηθεί  όπως εξηγήθηκε προηγουμένως), 

και τίθεται δίπλα από τις συντεταγμένες ο αριθμός -1 στα άτομα του διπλού 

δεσμού που είναι υπεύθυνα για την αλλαγή cis/trans, όπως φαίνεται στην 

παρακάτω εικόνα (Εικόνα 4). Στο συγκεκριμένο παράδειγμα «πάγωσαν τα 

άτομα άνθρακα 6 και 7 μαζί με τα πρωτόνια που είναι απευθείας 

συνδεδεμένα μαζί τους (Σχήμα 1) ».  
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5.  

Εικόνα 4: Απεικόνιση αρχείου με πάγωμα των επιθυμητών ατόμων 

Η εκτέλεση υπολογισμού καθώς και η οπτικοποίηση γίνεται με τον ίδιο τρόπο 

όπως επεξηγήθηκε πιο πάνω. 
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