Projekty

Zestaw obowigzkowych sktadnikéw projektu
1 Opis czasteczki, jej zastosowania, cechy charakterystyczne, ciekawostki, ...
2 Badanie zbieznosci energii ze wzrostem rozmiaru bazy N (z optymalizacjg geometrii) wg ponizszego wzoru
3 Skan wybranego kata lub dtugosci wigzania (z wykresem

4 tadunki na atomach (tabela + rysunek) Baza N E/j.at. CPU time
5 Rysunek HOMO/LUMO lub gestosci elektronowej STO-3G
6 Energia jonizacji (sprawdzenie tw. Koopmansa) 3-21G
7 Widmo IR 6-31G
8 Whioski 6-31G(d)
6-311G(d)
6-311++G(d,p)

Projekt, w formie pliku pdf, nalezy przekaza¢ w Teams/Zadania

Projekt mozna rozszerzy¢ o np.

Rysunki warstwic lub powierzchni gestoséi elektronowej i/lub potencjatu elektrostatycznego

Wzgledna stabilno$¢ izomeroéw, jesli istnieja

Widma NMR

Wplyw rozpuszczalnika na wybrany parametr

Efekt izotopowy w widmie IR

Jesli znane jest (webbook.nist.gov/chemistry) eksperymentalne widmo IR, interpretacja tego widma przy pomocy widma obliczonego
Inne wg wiasnej inicjatywy



