
　

　

饮用水中有机污染物分子的 VRML 模型 3
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摘 　要 　用半经验量子化学计算 MNDO2PM3 方法 , 计算了腐殖酸 ( HA) 和 32氯242(二氯甲

基)252羟基22 (5H)2呋喃酮 (MX) 的几何构型、电子结构等. 用 MolSurf 软件建立了 HA 和

MX的 VRML (虚拟现实造型语言) 模型.
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虚拟现实技术 (Virtual Reality , VR) 的兴起和发展为化学及环境科学工作者提供了

一种崭新的强有力的工具来模拟和分析化学物质世界的各种真实现象. VRML (Virtual

Reality Modeling Language) 是最主要的虚拟现实造型语言 , 它最突出的特征是能够在

Internet上创建动态的世界和感觉丰富的虚拟环境[1 ,2 ] .

本文以腐殖酸 ( HA) 和 32氯242(二氯甲基252羟基22 (5H)2呋喃酮 (MX) 等分子为

例 , 构建水中有机污染物分子的 VRML 模型 , 并进行分子结构的观察和分析.

1 　计算方法和模拟软件

分子结构几何优化采用半经验量子化学计算 (MNDO2PM3) , 计算使用两组 8 节点

PIII并行计算系统 , Linux 工作站. 分子的 VRML 模型建立使用 MolSurf 软件[3 ] . VRML

插件 (plug2in) 使用 Silicon Graphics 公司的 Cosmo Player.

2 　MX的 VRML 模型

MX是水 (尤其是富含腐殖酸的水) 在氯化消毒过程中形成的副产物. MX 的物质

结构与其性质是密切相关的 , 如果对 MX的物质结构和反应性能进行深入了解 , 就能采

取相应措施减少或避免其对环境所造成的危害.

图 1 是在 Cosmo player 插件支持下的一个三维虚拟的 MX 分子全景图 , 并且能够以

各种视角 , 在各种位置和按各种缩放比例对分子全貌及其细节进行动态观察和研究.

图 2 显示了MX分子的 HOMO ( n = 31) 和LUMO ( n = 32) , 它们的电子能级分别为 :

- 101908 和 - 11394eV. MX分子的 HOMO 与LUMO 轨道中只有π轨道 , 而其它 45 个轨道

表示各种σ轨道之间的作用 , 因此 , HOMO 与LUMO 轨道控制了MX分子的反应活性.

图 3 给出了 MX分子的表面及电荷密度分布图 , 分子表面体现了分子间相互作用的

可能形状互补的部位.
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图 1 　MX分子的 VRML 模型

Fig. 1 　VRML molecular model of MX

图 2 　MX分子的前线分子轨道

Fig. 2 　HOMO and LUMO contours of electronic charge density showing different behaviors

图 3 　MX分子的表面及电荷密度分布图

Fig. 3 　Surface and electronic charge density distribution of MX

3 　腐殖酸的 VRML 模型

腐殖酸 (HA) 含有羧基、酚羧基、羰基、醌基、甲氧基等多种官能团 , 由于其结

构的复杂性 , 使其具有极为特殊的物理化学性质.

HA 分子模型采用 Stellink 提出的基本构造模块[4 ] , VRML 模型如图 4 所示. 该模型

分子式为 C39 H43NO15 , 元素的组成为 C : 61117 % , H: 5166 % , N : 1183 % , O : 31134 %.

HOMO ( n = 147) 和LUMO ( n = 148) 的电子能级分别为 - 101515eV 和 - 51230eV.

4 　结论

运用半经验的量子化学计算方法 MNDO2PM3 对 HA 和 MX分子进行了分子结构几何
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优化. 使用 MolSurf 软件构建了水中有机污染物的 VRML 模型. 以各种视角 , 在各种位

置和按各种缩放比例对分子全貌及其细节进行的动态观察和研究 , 将有助于从理论上寻

找控制与去除水中有机污染物的技术手段和方法.

图 4 　HA 分子的 VRML 模型

Fig. 4 　VRML molecular model of HA
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VRML MODELS OF ORGANIC POLLUTANTS IN DRINKING WATER
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ABSTRACT

Semi2empirical MNDO2PM3 method was used to optimize the molecular geometry of humic acid

and 32chloro24 (dichloromethyl)252hydroxy22 [ 5H]2furanone. The virtual reality modeling language

(VRML) molecular models have been investigated using MolSurf software. These VRML molecular

models can be viewed from freely chosen viewpoints. The visualization is not simply a display of

some final computational results , but the graphical representation and the user interacting with it is

the continuous source of new information.
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