Zadanie 1.
Obliczyć długości wiązań i kąt walencyjny w cząsteczce wody, jeżeli współrzędne kartezjańskie atomów są następujące:

                        x                        y                        z

O(1)      0.000000     0.000000     0.000000

H(2)      0.000000     0.000000     0.960000

H(3)      0.924220     0.000000    -0.240365
Zadanie 2.
Obliczyć długości wszystkich wiązań, wartości wszystkich kątów walencyjnych oraz wartość kąta torsyjnego H(1)-O(2)-O(3)-H(4) w cząsteczce nadtlenku wodoru o geometrii kartezjańskiej przedstawionej poniżej.

                        x                        y                        z

 H(1)     0.000000    -0.895669    -0.316667

 O(2)     0.000000     0.000000     0.000000

 O(3)     0.000000     0.000000     1.480000

 H(4)     0.895669     0.000000     1.796667

Zadanie 3.
Obliczyć długości wszystkich wiązań, wartości wszystkich kątów walencyjnych oraz wartość niewłaściwego kąta torsyjnego Cl(4)-P(1)-Cl(2)...Cl(3) w cząsteczce trichlorku fosforu o geometrii kartezjańskiej przedstawionej poniżej.

                        x                        y                        z
P(1)      0.000000     0.000000     0.000000

Cl(2)     0.000000     0.000000     2.020000

Cl(3)     2.020000     0.000000     0.000000

Cl(4)     0.000000     2.020000     0.000000
Zadanie 4.
Określić przybliżoną wartość kąta torsyjnego w cząsteczce 2,2’-dichlorobifenylu, którego osią jest wiązanie C-C łączące pierścienie benzenowe a wierzchołkami atomy węgla połączone z atomami chloru i który występuje w konformacji pokazanej w dwóch rzutach na poniższym rysunku. 
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Zadanie 5.
Niewłaściwy kąt torsyjny pomiędzy atomami Br-C-C(H2CH3)…C(CH3) w cząsteczce bromoetylometylometanu ma wartość ok. -120o (nawiasach są podane atomy lub grupy dołączone do danego atomu). Określić, czy związek posiada konfigurację absolutną R czy S oraz narysować cząsteczkę w projekcji Newmana.  

Zadanie 6.
Cząsteczka naturalnej alaniny wygląda w projekcji Newmana następująco:


[image: image3]
Określić przybliżoną wartość niewłaściwego kąta torsyjnego C(H3)-C(H)-N(H3+)…C(OO-).
Zadanie 7.
Obliczyć współrzędne kartezjańskie wszystkich atomów cząsteczki ditlenku siarki przy założeniu, że cząsteczka ma symetrię C2v, atom siarki znajduje się w początku układu współrzędnych, pierwszy związany z nią atom tlenu znajduje się na osi x po jej dodatniej stronie a drugi w płaszczyźnie xy. Długość wiązania S-O wynosi 1.5 Å a wartość kąta O-S-O wynosi 120o.

Zadanie 8.
Obliczyć współrzędne kartezjańskie wszystkich atomów cząsteczki trichlorku arsenu przy założeniu, że cząsteczka ma symetrię C3v, atom arsenu znajduje się w początku układu współrzędnych, pierwszy związany z nim atom chloru znajduje się na osi x po jej dodatniej stronie, drugi atom chloru w płaszczyźnie xy a osie wiązań As-Cl tworzą prawoskrętny układ współrzędnych. Długość wiązdania As-Cl wynosi 2.2 Å a wartości wszystkich kątów Cl-As-Cl wynoszą 90o.
Zadanie 9.
Obliczyć współrzędne kartezjańskie wszystkich atomów anionu węglanowego umieszczając atom węgla w początku układu współrzędnych, pierwszy związany z nim atom tlenu na osi x po jej dodatniej stronie a drugi atom tlenu w płaszczyźnie xy. Długość wiązania C-O wynosi 1.3 Å a jon jest symetryczny i atom węgla jest w stanie hybrydyzacji sp2.
Zadanie 10.
Zaprojektować tablicę współrzędnych wewnętrznych i obliczyć współrzędne kartezjańskie każdego atomu cząsteczki benzenu zakładając, że długości wszystkich wiązań C-C wynoszą 1.45 Å, długości wszystkich wiązań C-H wynoszą 1.09 Å  a cząsteczka posiada sześciokrotną oś symetrii. Wskazówka: Przy inteligentnym wybór układu współrzędnych konieczne jest obliczenie współrzędnych jedynie dwóch atomów węgla i dwóch (związanych z nimi) atomów wodoru.
CH





COO-





NH3+





CH3








