Задача 1. Изчисляване на началната стойност и инкрементите на фенилната група по адитивна схема. Работете във файла Colloqs_example_H1_adtive.xls.
Намерете в таблиците на стр. 172 и 173 в книгата E. Pretsch, P. Buhlmann, C. Affolter; Structure Determination of Organic Compounds: Tables of Spectral Data данни за сигналите на метиловата група в следните съединения:
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1.1. Нанесете химичните отмествания в региона G3:G8.
1.2. Кодирайте положението на фенилния заместител в региона D3:F8.
1.3. Извършете изчисленията с матриците в съответните очертани правоъгълници.

1.4. Изчислете инкрементите в региона D33:D35.

1.5. Като използвате получените инкременти, изчислете химичните отмествания в региона H3:H8 и грешките от изчисленията в региона I3:I8.
1.6. Нарисувайте структурите в ChemDraw и изчислете химическите отмествания на протоните на метиловата група. (Структурите може да ги нарисувате и в ISISDraw и да ги копирате в ChemDraw).
Задача 2. Многокомпонентен анализ. Работете във файла Colloqs_example_Multi.xls. Имате три стандарта със следните концентрации:
	Стандарт
	Концентрация 

на Phe,

x104 l/mol
	Концентрация 

на Trp,

x104 l/mol

	1
	30
	0.00

	2
	10
	0.50

	3
	20
	0.00


2.1. Изчислете матрицата на чувствителностите K като използвате абсорбцията и концентрацията на трите стандарта. Резултатът разположете в регион с горен ляв ъгъл клетка F10.
2.2. Напишете стойността (с мерните единици) на чувствителността на фенилаланина на дължина на вълната  = 262.4 nm. k = ______________.
2.3. Изчислете концентрациите на двата компонента в трите стандарта. Резултатът разположете в регион с горен ляв ъгъл клетка D30.

2.4. Изчислете концентрациите на двата компонента в двете неизвестни проби. Резултатът разположете в регион с горен ляв ъгъл клетка D33.
2.5. С един матричен израз изчислете концентрацията на двата компонента в трите стандарта и в двете неизвестни проби. Резултатът разположете в регион с горен ляв ъгъл клетка D39.


Задача 3. Потърсете пикове в лявата част на таблицата в двете библиотеки IRLIB02 и IRLIB02 с  толеранси ((  = 7 cm-1 и (A = 0.20 a.u. Третият хит в списъка с хитове е 2-октанон, с HQI = 868.
	“Непознато” вещество 

   ( n
   An 
   cm-1
 a.u.

 2928  1.00

 2856  0.65

 1720  0.82

 1468  0.24

 1412  0.18

 1360  0.29

 1164  0.23

  720  0.07

  596  0.05


	Трети хит в списъка с хитове

   (m
 Am 
  cm-1
 a.u.

  2956  0.72

 2932  0.85

 2860  0.55

 1720  1.00

 1460  0.29

 1412  0.27

 1360  0.43

 1224  0.17

 1164  0.38

 1116  0.08

  950  0.07

  720  0.09

  596  0.07
	Съвпаднали пикове

( k
Ak
(( k
(Ak


3.1. В най-дясната колона на таблицата напишете съвпадналите пикове, както и разликата в абсорциите и вълновите числа между съвпадащите пикове. 

3.2. Напишете числата N = ___, M = ___ и К = ___. (Това са броят на пиковете в непознатия и референтния спектър и броят съвпаднали пикове 
3.3. За третия хит в списъка с хитове, 2-октанон, изчислете на ръка числата A и B, които участват в HQI (с x сме означили операцията умножение) .
A = 9K/N = 



B = 9xK/M = 
3.4. За третия хит в списъка с хитове, 2-октанон, изчислете на ръка числотото C, което участва в HQI.
C = 9 x [ 1 - ( ((UK - (RK(/ (K(() ] =  

3.4. Напишете хит-качествения индекс при правия алгоритъм и при обратния.
HQIF =
HQIR =

Проверете, наистина ли така се получават!
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