ODEVDE iSTENILENLER

. Molekll Semi Empirical/PM3 seviyesinde optimize edilip ve optimize molekul igin
UV ve IR spektrumlarin1 hesaplanacak. (Convergence limit=0.01 veya 0.0001;
Iteration limit=50; Optimization Algorithm= Polac Ribiere; RMS gradient=0.01).

. Optimize edilmis molekiiliin 3 boyutlu sekli, IR ve UV spektrumlari, molekiiler orbital
diyagrami ve LUMO+4’ten HOMO-4’e kadar olan 10 orbitalin sekilleri 6deve

eklenecek.

. UV spektrumu log dosyasindan osilator kuvveti en yiiksek olan bes gecis secilerek,
gecis dalgaboyu, osilator kuvveti ve gecisin hangi orbitallere ait oldugu belirtilerek
yazilacak. (Ornek: Gecgis=H—L+1 Oscillator  Strength=0.4495 Gegis
Dalgaboyu=302.5 nm)

. IR spektrumundan ilk bes normal moda ait titresim frekans degerleri verilecek.

. Molekllin deneysel UV Amax degeri litereratiirden bulunup hesaplanan degerle

karsilagtirilacak ve yorumlanacak.
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