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(Compute – Geometry Optimization; Compute – Properties – Details) 
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 ������ �
������, ������� ��
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	�	���� ��� ����� +1. (Build – Set Charge). "����� ��������. #������ 
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�� � Setup – Options. $�
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(Compute – Orbitals) 
6)  $
��
����� 2D  3D ����� ���	�������� 	�
��
�� ������   2D   

3D Mapped ����� ���	�������� ������
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����.1 �������� ����������� ��������� 
������ 
(��	����
�������� ��������) 

 
� �������� mol 	
������ ��� 
1 ��������	 
������ HCl -22.06 2 
2 ����	��� �-�� C7H6O2 -70.10 1 
3 �-����� n-C4H10 -30.40 1 
4 ������������ CF4 -223.30 1 
5 ��������	 
������ HBr -10.66 2 
6 ���� C2H6 -20.24 3 
7 ������ C3H8 -24.82 3 
8 �������� ���-C4H10 -32.15 3 
9 ������ C2H2 54.19 3 

10 ����� C2H4 12.50 3 
11 ���� H2O(�) -57.80 3 
12 ���������� CH3CHO -39.76 2 
13  ���	 �������� SO3 -94.45 2 
14 ����� n-C5H12 -35.00 2 
15 !���������� CH2O -27.70 2 
16 "����� CH3OH -57.02 2 
17 ����� C6H6 19.82 2 
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����� C6H6 C6H7
+ 181.3 

"���  #4 CH5
+ 132.0 

"������� CH3NH2 CH3-NH3
+ 214.1 

!������� Ph-NH2 Ph-NH3
+ 209.5 

"��������� CH3CN CH3-CNH+ 188.4 
���� H2O H3O+ 166.5 
���������� CH3CHO CH3CHOH+ 186.6 
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