Charakterystyka oprogramowania — Hyperchem

Zawartos¢ HyperChem jest programem do modelowania molekularnego. Pozwala on na
przygotowanie i przeprowadzenie obliczen oraz wizualizacje wynikéw. Programem
tym mozna: przewidywac witasciwosci chemiczne i fizyczne czgsteczek, modelowac
duze uktady takie jak biatka w polach sitowych, badaé mechanizmy oddziatywan oraz
mechanizmy reakcji chemicznych, a takze symulowaé widma spektroskopowe (UV,
IR, NMR). Program pozwala na prowadzenie obliczen przy pomocy popularnych
metod stosowanych w obliczeniach teoretycznych: od prostych do mechaniki
molekularnej, poprzez pétempiryczne, obliczeniowe chemii kwantowej (ab initio),
a takze oparte na funkcjonatach gestosci DFT, jak rowniez metody dynamiki

molekularnej.

Uruchomienie Przed uruchomieniem programu Hyperchem 8 nalezy uruchomi¢ aplikacje New
oprogramowania User 80 zlokalizowang w katalogu HyperChem na pulpicie.
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w CZYTELNI BPP (l. pietro) i na Wydziale Technologii Chemicznej (na komputerach
w zakresie IP Politechniki Poznanskiej).
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