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Harmonická vazba

Vibrujíci  oscilátory  (pružinky)  představují  jednoduchý  matematický  model  pohybu,  ktery
rozumně  popisuje chovani molekulove vazby v okoli sveho minima, a proto býva velmi často využí-
van v počitačove  chemii. Oscilátorová  rovnice vyjádřena jako vzdálenost  mezi  dvěma časticemi  lze
vyjadřit rovnicí

Δrij(t) = rmax cos(t ω0 + ϕ0) ,

kde  rmax  představuje  vzdálenost  částic  při  maximalnim  natáčení,  ω0  úhlovou  rychlost  a  ϕ0  fázovy
posun.  Do  rovnic  popisujících  systém  se  zavadí  pomocí  interakčího  potencialu  UΔrij(t)  (viz
Obrázek  1)

UΔrij(t) = 0.5 k Δrij
2 t ,

kde pod konstantou uměrnosti k si  lze přdstavit pružnost vazby a U 0   hloubku potenciálové jámy pod
0. Interakči potencial pak představuje energii samotné vazby.
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Obrázek  3: Potenciál  mezi dvěma částicemi  spojenými harmonickou a anharmonickou  vazbou. 
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