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Томск 2021г.
Лабораторная работа № 2
Квантово-химический расчет термодинамических величин и ИК-спектров органических субстратов с использованием программы HyperChem
Цель: 
1. Приобретение навыков работы с программой HyperChem. 

2. Использование полученных знаний и навыков для расчета 

ΔНобр органических молекул.

3. Расчет ИК-спектра органического субстрата.

Ход работы:

1. Структурная формула заданного вещества (2-метиланизол)
Структурная формула и аналитические данные из  СhemBioDraw
Скриншот модели соединения, нпример:
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2. Энтальпия образования и общая энергия молекулы ……
Total Energy  =  
Heat of Formation  =   

3. Расчетный ИК-спектр, полученный при помощи программы HyperСhem
Например,
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4. Экспериментальный ИК-спектр 
Например,
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5. Сравнение расчетного и экспериментального спектров 2-метиланизола
Таблица 1 – сравнение расчетного и экспериментального спектров 2-метиланизола
	Связь (функциональная группа)
	Тип колебания 
	Частота колебания в расчетном

спектре,  см-1
	Частота колебания в экспериментальном

спектре, см-1

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	

	
	
	
	


Вывод: 

[image: image4.emf]