
  בית הספר לכימיה
 המעבדה לכימיה חישובית

 
  

  

  2חלק  - HyperChemעבור מעבדת שאלות הכה 

  

 שיטות מכיקה מולקולרית

 במה בדלות שיטות חישוב שוות השייכות לגישת המכיקה המולקולרית? .1

, כלומר מרחק מקסימלי שהחל ממו cutoff distance-משתמשים ב force fields-רוב ה .2

  לחשוב מדוע?איטראקציות בין אטומים לא לקחות בחשבון. האם תוכלו 

  

  אופטימיזציה גיאומטרית

) geometry optimizationבמעבדה אחו מבצעים חישובי אופטימיזציה גיאומטרית ( .3

 שמטרתם למצוא את הגיאומטריה היציבה ביותר עבור מערכת מולקולרית. 

 )single point energy calculationמהו חישוב ארגיה בקודה? ( .א

) ומה הקשר ביו לבין potential energy surfaceמהו משטח פוטציאל ארגטי ( .ב

 חישוב ארגיה בקודה?

 

 לחישוב אופטימיזציות גיאומטריות. MM-ו HFבמעבדה שתמש בשיטות חישוב מסוג  .4

מהן ארגיות הייחוס (ארגיות האפס) בחישוב בגישת המכיקה המולקולרית ובחישוב א. 

  פוק?-הרטרי

 

מחפש מיימום ארגטי, קיים סיכוי להתכס  זציה גיאומטריתחישוב אופטימיכיוון ש .5

 למיימום לוקאלי אך לא גלובלי. כיצד אחו מתמודדים עם בעיה זו?

  

  

Bonus questions: 

1) Define eigenvectors and eigenvalues of a square matrix Bij  (write out an 
expression). 

 
2) Write out the Tailor expansion for a function E(x1,x2) of two variables x1,x2 up to 
the terms of second orders (inclusively). 

 


