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

                          2. Использование полученных знаний и навыков для расчета 

                            ΔНобр органических молекул.
     3. Расчет ИК-спектра органического субстрата.

Задание: 1. Внимательно ознакомьтесь с п. I методического указания. 

                2. Проведите графическое построение молекулы никотина
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              3. Получите у преподавателя оценку результатов Вашей работы. 
                  Только после этого! Приступайте к выполнению п. II 

                  методического указания.

              4. Проведите оптимизацию геометрии молекулы никотина, 
                  сохраните данные расчета и запишите в отчет значение ΔНобр 
                            никотина.

             5. Приступайте к выполнению п. III методического указания.     

                 Получите у преподавателя оценку Ваших результатов.
            6. Выполните п.п. 2 – 5 для соединения из Вашего индивидуального 

                 домашнего задания. Сохраните полученные результаты. Получите 
               у преподавателя окончательную оценку Вашей работы.
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