
��������	� � 
������ ������������ ��������	���� HyperChem ������, ������	����, � ��	����� 

����� ����������	 � 
����	 ����. ��� ������ 	�
����� ��������� 
��������, ������� 

��������������,  ��� �������� ������ ����������.  ����� 	�
������� �����  
�������� 
	�
������ ������� 1 � 2, 
������� �������� « �� ��� 	�
������?», � 
������	��� �����. !������� 
	������� �� ������	� ������	 � ������.  

����������. 
1 	
��� �������.    �	����� "����� �� ���������� DRAW (���: Build-Default Element).  
!�������� 
������������ ������� ��������	.  #������ ������. $��� ����� ������� ��                         

	������ DRAW.  

2  ���������� ��������� ������ ��������. (���	���� ����� � ������� ��	�� ���
��� ����.) 

3  ���������� H � ���������� ���������� ������.  �	����� "����� �� ���������� SELECT   
       (���: Build-AddH&Model Build) 
 
4  %�����	��� ��������� ������ �����. 

5   �����
� �����.  & ����� �� �	��� ��	�� ���
���. ��	������.  

6    ������ �����
� �����.   & ����� �� �	��� 
��	�� ���
���. ��	������. 

7  �	����� "����� �� ���������� SELECT (���: Build-AddH&Model Build) 

 8 	
������ �������� ��������. Select – Molecules. '�������� SELECT – & ����� �� �������. 

9 �����������, �������� 	��� ����������� ������� ��� 	��������( ������.  ��� ������� �� 
����������	 Translate, Rotate-out-of-plane, Rotate-in-plane 
�����"��� ����� �) � ������� ��	�� ���
���  	)  
� ������� 
��	�� ���
��� 
 
10  ������� �
������� ������� �������� – ��������� SELECT – "����� 

     
��	�� ���
��� ���� 	 ����� ������ ����� ������. 

11 	
������ !�����   -CH3  ������� �����. (#�� �	��� C-H). 
     )���: Select – Atoms. ���	�����, ����� �� ������� �� Multiple Selection. & ������ �� 	��( �	���( C-H. 
('*': #������ ��������� Select, ����	 !+$ ���
�� ����, «������	���» 
�����������, �(	���	��"�� 
	�� ����� ��

� CH3.) 
 
 12 �����"�� ��#����.  , 
���"�� ����������  Rotate out-of-plane  
������	��� ������ ����� 	 ����� 
������, ����� ���� ���� ������� �������� �����. 
 
13 	������� !����
 ������.  '�������� Rotate-in-plane. ������"��� ����� ������������� 	
��	� �  
	��	� � ������� �-.#!/ ���
��� ����.   
  

   



 �� ��� 	�
������? 

��������� ����$�!� ���� 
1 '������� �	��� 0��� ���� File – Preferences...   	������ Window Color 
2 '�������� �	��� �	���� (�����	) File – Preferences...   	������ Bond Color 

%������� ������ �������
. 
1 #������ ��
 ����� (�������) Build – Default Element ��� �	����� "�����                              

 �� ���
�� Draw 
����� ����������	               
2 %�����	��� ����1  ��
�� Draw 
����� ����������	, "����� ��	�� ���
��� 

���� 	 ����� ����� ������ 
3 %�����	��� �	��� �����	����� ����� ���� � ������� ��	�� ���
���  
4 %�����	��� ������ �	��� 1� ��, �	���� (������) ��� ������� �� ��������� �	���. 
5 ���������� ����� 3D ������ 

������� 
Build – Add H&Model Build ��� �	����� "����� �� ���
�� 

Select 
����� ����������	         
6 '�������� �	��� �����	 Display – Element Color 
7 '�������� �
����� 
������	����� 

������� 
Display - Rendering 

8 '�������� �������� ������� 
 ��
�� Magnify/shrink 
����� ����������	, ����   

9 ������� ������ ������� 	 �0�� Edit – Copy Image (��� F9) 
10 ������"���� ������� 

 ��
�� Translate 
����� ����������	, ����                 
11 #��"���� ������� 	 
�������� 

������  ��
�� Rotate-in-plane 
����� ����������	, ����    

12 #��"���� ������� 	�� 
�������� 
������  ��
�� Rotate-out-of-plane, ����                                      

.1 – .���� 	������� ����� �� ����	���, �( ����� 
����	��� �	����������� �� 	�� ����
�������� 
	���������� (Build – Add Hydrogen) 

&����� � ������# �������
. 
1 #�	���� �� ����� ���	��� ��������	 Display – Labels – Symbol 
2 #�	���� �� ����� ������ �����	 Display – Labels –Number 
3 #�	���� �� ����� ������� ����� Display – Labels –Mass 
4 #�	���� �� ����� ������ �����	 Display – Labels -Charge 
5 #������� ����. !������� 	��������. 

 
%���� ���������� �����. 

 ��
�� Select 
����� ����������	, "����� ��	�� ���
��� 
���� �� �����. !�����  - "����� 
��	�� ���
�� ����. 
 ��������� ����� 	��	���	����� 	 �������� ������. 

6 #������� ��

 �����	 #������� �
��� Select – Multiple Selections. #������� 
�����. 

7 %���� ���������� ���� �������. #������� �	� �����. -��������� 	��	���	����� 	 �������� 
������. 

8 %���� ��� A1-A2-A3 #������� ��� �����. 2��� 	��	���	����� 	 �������� 
������ 

9 %���� ���	��� ������� ������� Display – Show Inertial Axes. )������ ������� 
	��	���	����� 	 �������� ������. 

10 !
��������� ��������� ������� 

����
���������� ��������. 

1) #������ ����� �
���������: Setup – Semi-empirical.  
2) #������ �������� �����������: Compute – Geometry 

Optimisation. 
# �������� ������ – ������� �������. 

 
��
��� ��0������� 	 0��� 

1 ,�(������ ��0������� � ������� 
������� 	 �����	�� 0���� 

File – Save as... 1�
 0����  - *.ent;  ������ ���� 	������� 
PDB �
���: Hydrogens � Connectivity 



������� 1 
1. %�����	��� ������ ���(��������� ������� CCl3COOH. 
2. '������� �	�� �����	 (����. 
3. '������� �
���� 
������	����� ������ �������. ��� ����� �
����� 
������	����� 	���� 

������� �	���? 
4. ���	����� 	���������� 
�����"���� �������, 	��"���� �� �) 	 
�������� �) 	�� 
�������� 

������, ��������� �������� ����������� �������. 
5. #�	���� �� ����� �) ���	��� ��������	, �) �������� �����	, 	) ������� �����, �) ������ 

�����	. 
 �$�� � ������: ������� WORD, �������"�� 2 ������ � 
��
�����: �) �������� �������� �� 

#�� 	����� ������ �������, �) ����(�	� ������ ������� � �������� ���	���	 ��������	 (3����-
����� 	������ ��� 
�����, �������� 	������� �� 0��, �������� ������� ����������� ��� ���	���	 
��������	, ��� � �	����.). 

������� 2 
1. ��� ������ �� ������  C3H8, C3H6, C6H6 
�������� 3D-������, ����� � ������� 	 ������ ����� 
�	���� C-C � C=C, 	�������� ��� C-C-C. ,��	���� ����� �	����  � 	�������� ��� 	 �����( �������(. 
���������� ������ �� �����(. 
2. ���	���� �
���������1 ��������� ������ (
����
��������� ������� CNDO, Fletcher-Reeves, 
gradient=0.1). %���� � ������� 	 ������ ����� �	����, 	�������� ���, ������ �� �����( ,.  �� 
���������� ����� �	���� � 	�������� ��� 
���� ��(������� �
��������� ��������� ������?   �� 
���������� ������ �� �����(? 

 �$�� � ������: ������� WORD, �������"�� �) �	���� ������ �	����	 ������ �� � 
����  

��	������ �
��������� ���������, �) #��� 	�	���. (-������� ������� 
������	�����( 	 ������� 
�����(). 

 
1 
����� ��������"��� ������ ������� !����# ���������# ������ 

�������
!!! 
(Build – Add H&Model Build ��� ������� ���$�� �� ������ Select ������ ������������   ) 

 

 


