Modelowanie czasteczkowe — Cwiczenie 1 Data

Poréwnanie trwatosci i budowy geometrycznej cis- 1 trans- N-metyloacetamidu.
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Cwiczenie obejmuje narysowanie, optymalizacje budowy geometrycznej oraz pordwnanie
trwalosci cis- 1 trans- N-metyloacetamidu przy uzyciu metod poétemiprycznych (PM3) i

mechaniki molekularnej (pole sitowe MM+).

Energia PM3 (kcal/mol) MM+ (kcal/mol) | Warto$ci doswiadczalne
Ecis X
Etrans X
Ecis-Etrans 2,07
cis cis wartosci trans trans wartosci
PM3 MM-+ doswiadczalne PM3 MM-+ do$wiadczalne
di. N-CH3 (a) 1,445 1,447
dt. N-CO (b) 1,357 1,353
dt. C=0 (¢) 1,200 1,200
kat H-N-CH3 114,0 121,5
(d,a)
kat H-N-CO 127,4 119,4
(d,b)
kat H-N-C=0 0,0 180,0
(d,b,¢)




Osoby:



	Porównanie trwałości i budowy geometrycznej cis- i trans-  N-metyloacetamidu.

