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De experimentele wetenschap scheikunde
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De digitale eeuw

Bron: TOP500 Supercomputer database
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FLOPS: floating-point operations per second

OPS: operations per second

Jaar



Wat is computationele chemie?

• De tak van de chemie die computersimulaties gebruikt om chemische 
problemen op te lossen.

• Hierbij gebruikt men mathematische algoritmen, statistiek en grote 
databanken om chemie te modelleren.
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Theoretische chemie

• Een wiskundige beschrijving van chemie.

• Tijdsonafhankelijke Schrödingervergelijking.
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Theoretische chemie

• Een wiskundige beschrijving van chemie.
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Computationele methodes

Theoretische en computationele chemie gebruikt een veelvoud van benaderingen:

• Moleculaire mechanica

• Golffunctietheorie (ab initio)

• Semi-empirische methode

• Hartree-Fock methode

• Møller-Plesset perturbatie theorie

• Coupled cluster theorie

• Dichtheidsfunctionaaltheorie (DFT)
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Rekentijd

Nauwkeurigheid



Eigenschappen van atomen, moleculen of systemen.

• Structuur

• Energie

• Ladingsverdeling

• Vibrationele frequenties

• Spectroscopische eigenschappen

• Reactiviteit

Wat kun je berekenen met computationele chemie?
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Wat zijn de praktische toepassingen van 
computationele chemie?

Duurzame oplossing

• Nieuwe medicijnen ontwikkelen.

• Optimaliseren van energie opslag.

• Betere katalysatoren maken.

• Chemische reacties beter begrijpen en sturen.
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Michael additie reactie
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Gekatalyseerde Michael additie reactie

methyl acrylaatpyrrolidine product

Department of Theoretical Chemistry 13

Synth. Commun. 2010, 40, 2830

SNEL

89% 15 min

I2

H
N

OMe

O

OMe

O

N



Gekatalyseerde Michael additie reactie

methyl acrylaatpyrrolidine product
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Gekatalyseerde Michael additie reactie

methyl acrylaatpyrrolidine zwitterionisch intermediair
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Berekend reactieprofiel
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ACS Catal. 2016, 6, 3203 B2PLYP-D3/aug-cc-pVTZ/IEFPCM//M06-2X-D3/6-311+G(d,p)/IEFPCM, aug-cc-pVTZ-PP for I2
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Berekend gekatalyseerd reactieprofiel
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ACS Catal. 2016, 6, 3203 B2PLYP-D3/aug-cc-pVTZ/IEFPCM//M06-2X-D3/6-311+G(d,p)/IEFPCM, aug-cc-pVTZ-PP for I2
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DE = DEspanning + DE interactie

Activeringsspanningsmodel 
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DE = DEspanning + DE interactie

Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 10070–10086
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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DE = DEspanning + DEinteractie

Rev. Comput. Chem. 2000, 15, 1–86
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Energie-decompositie analyse (EDA) 
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∆Einteractie = ∆Velectrostatische interacties + ∆Esterische repulsie + ∆Eorbitaal interacties



∆Einteractie = ∆Velectrostatische interacties + ∆Esterische repulsie + ∆Eorbitaal interacties

d + → ← d –

d + ← → d +

d – ← → d –

d – → ← d +

DE = DEspanning + DEinteractie

Rev. Comput. Chem. 2000, 15, 1–86
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Energie-decompositie analyse (EDA) 
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 8922–8926 ZORA-M06-2X/TZ2P//M06-2X/def2-TZVP
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Sterische Pauli repulsie reductie katalyse

zonder katalysator

structuur schematisch orbitaal
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Sterische Pauli repulsie reductie katalyse
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Katalyse van organische reacties is universeel



Maar hoe zouden we

computationele chemie (modelleren) 

in het vo-onderwijs kunnen integreren?
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Computationele chemie in het vo-onderwijs

• Chemie nog meer visueel te maken!

SN2 reactie Diels-Alder reactie

visualizeorgchem.comDepartment of Theoretical Chemistry 24
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Computationele chemie in het vo-onderwijs

• Chemie nog meer visueel te maken!

Conformeren (Isomeren): Butaan C–C rotatie

visualizeorgchem.com

H3C
CH3
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Computationele chemie
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KNCV Webinar
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