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Bevezetés ORCA  kvantumkémiai  program
hasznalataba

A szamitogépes kémia egyik fontos terilete a kvantumkémia, amely a kvantummechanikai
elméletet alkalmazza az atomok, molekulak, ionok és szupermolekuldk szerkezetének és
tulajdonsagainak vizsgalatdra. Kvantumkémiai szamitasokat segité szoftverek nagyban
hozzajarulnak a kutaték és az ipari szakemberek munkajahoz, lehetévé téve molekulak
spektralis tulajdonsagainak és reakcidinak modellezését, kisérleti eredmények értelmezését
és perdikciojat. A bemutatd ezen eszkoztar teljesit6képességének és hasznalatdanak
bemutatdsara szolgal az aldbbi kisebb projekteken keresztiil:

Az els6 projekt a langfestés kvantumkémiai értelmezése és az atomok elektronegativitasanak
szamitasa. Relative egyszerl kvantumkémiai rendszerek az atomok, amelyek kivaldéan
alkalmasak arra, hogy tulajdonsagaikat vizsgdlva konnyen bevezethessik a kvantumkémiai
szamitasok rejtelmeibe az az irdnt érdekl6déket. Jelen elGadasban az ORCA nevd
kvantumkémiai szoftverrel dolgozva gyorsan eljuthatunk az els6 input elkészitéséhez és az
els6é kvantumkémiai szamitasokhoz. Az atomok atomi palyainak vizualis megjelenitése és
kategorizalasa lehetGséget teremt olyan fogalmak egyszer(i bevezetésére, amelyek fontos
szerepet toltenek be a spektralis viselkedés tanulmanyozasdban. A pontossag novelése
érdekében az atomok gerjesztett allapotainak kiilonb6z6 mddszerekkel torténé szamitdsa is
része a projekteknek. Az ionizaciés energia, elektronaffinitas és elektronegativitas szamitdsa
szintén kozelebb viszi ezen fogalmak valddi jelentéséhez a felhasznalét.

A masodik projekt soran egyszerli molekuldkra végzett kvantumkémiai szamitasokbdl
szarmazd szerkezeti adatok és a mikrohulldamd (MW) és infravords (IR) spektrumok
értelmezését és dsszevetését végezzik el. Bemutatdasra keril a potencidlis energiafeliilet és a
molekula definicidja kdzotti kapcsolat és a molekulaszerkezet meghatdrozdsanak gyakorlati
vonatkozasai, illetve a geometriai optimalizaci6 soran felvet6dé problémak és
kikliszobolésiik, valamint a potencidlis felllet letapogatasara alkalmas eljards ismertetése. A
molekula normalrezgéseinek szamitasanak egyszerisitett elméleti hattere és gyakorlati
alkalmazasa szintén része a projekteknek. A kvantumkémiai szamitasi eredmények
ellenbrzése fontos 1épés a megbizhatdsaguk és pontossaguk biztositasa érdekében. Az MO-
elmélet palyaosztdlyzasan tul, szemléletes kotéselméleti kitérét tesziink az alkalmazott
»atomok a molekuldban” (AIM) elmélet irdnyaba is.

A harmadik projekt témaja az iparilag is jelent6s ammdniaszintézisre alkalmazott "Le
Chatelier-Braun-elv" vizsgalata. A Le Chatelier-Braun-elv a kémiai egyensulyra gyakorolt kiilsé
tényezbk, mint példaul a h6mérséklet és a nyomas hatdsat tanulmanyozza. A kvantumkémiai
szamitasokbdl szarmazo molekulaparaméterek lehet6vé teszik ezeknek a tényez6k hatasanak
modellezését és az egyensulyi viszonyok elérejelzését az allapotosszegek segitségével. Ezaltal
a kvantumkémia segitségével szamokkal is meghatdrozhatjuk, hogyan valtozik a reakcid
egyensulya a kiilonb6z6 kérilmények kozott.
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Introduction to ORCA Quantum Chemistry Program

One important area of computational chemistry is quantum chemistry, which applies
guantum mechanical theory to investigate the structure and properties of atoms, molecules,
ions, and supermolecules. Software tools that assist in quantum chemical calculations greatly
contribute to the work of researchers and industrial professionals, enabling the modeling of
spectral properties and reactions of molecules, interpretation of experimental results, and
prediction. The presentation aims to showcase the performance and usage of this toolkit
through the following smaller projects:

The first project focuses on the quantum chemical interpretation of excitations in flame and
the calculation of atom electronegativity. Relatively simple quantum chemical systems
involving atoms are ideal for introducing interested individuals to the intricacies of quantum
chemical calculations. In this presentation, working with the ORCA quantum chemistry
software, we can quickly reach the preparation of the first input and perform initial quantum
chemical calculations. The visual representation and categorization of atomic orbitals provide
an opportunity to introduce concepts, which play an important role in studying spectral
behavior. Calculating the excited states of atoms using various methods is also part of the
projects to increase accuracy. Calculation of ionization energy, electron affinity, and
electronegativity brings the user closer to understanding the true meaning of these concepts.

The second project involves the interpretation and comparison of structural data derived
from quantum chemical calculations on simple molecules and the microwave (MW) and
infrared (IR) spectra. The relationship between the potential energy surface and the definition
of a molecule, as well as the practical implications of determining molecular structure and
addressing problems during geometry optimization, will be presented. The procedure for
scanning the potential energy surface will also be discussed. The simplified theoretical
background and practical application of calculating molecular normal vibrations are also part
of the projects. Verification of quantum chemical computation results is an important step to
ensure their reliability and accuracy. In addition to the MO theory, we will also provide an
illustrative overview of the applied "Atoms in a Molecules" (AIM) theory.

The third project focuses on the investigation of the "Le Chatelier-Braun principle" applied to
industrially relevant ammonia synthesis. The Le Chatelier-Braun principle examines mainly
the temperature and pressure effects on the chemical equilibrium. Quantum chemical
calculations enable the modeling of these effects via generating such molecular properties
which necessary for obtaining the partition functions. Given the values of the partition
functions, the prediction of equilibrium conditions can be done. Thus, with the help of
guantum chemistry, we can quantitatively determine how the equilibrium of a reaction
changes under different conditions.
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