Baixar os programas: Chem 3D (ou Avogadro), Gaussian e Chem craft



Chem 3D ulta- barra de tarefas MOPAC jobtype minimize energy teoryAM1run
Gaussian creat input (.gjf)
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Abrir o arquivo .gjf no Gaussian e digitar comandos conforme tela abaixo. Após calculo abrir espectro no programa chem craft[image: ][image: ]
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ZINDO spectrum

Wavelength, nm

450 440 430 420 410 400 390 380 370 360 350 340 330 320 310 300

f

3

2

1

0

304.537

351.612

448.953


image5.emf
ZINDO spectrum

Wavelength, nm

450 440 430 420 410 400 390 380 370 360 350 340 330 320 310 300

f

3

2

1

0

304.53

352.727

451.34


