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WPROWADZENIE

1. Wstęp

2. Grafen dopowany

3. Szczegóły

5. Podziękowania
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UB3LYP/6-311++G**   GEOMETRY, GIAO NMR

HOMO LUMO
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Wnioski:

1. Obliczenia DFT dla modeli N-dopowanych
grafenow

2. HOMO/LUMO,     NMR

3. Metoda UB3LYP/6-311++G**

4. Przydatne do modelowania wiekszych
ukladow
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Podziękowania:

1. ACK Krakow
(oprogramowanie,sprzęt 
komputerowy i pomoc 
techniczna). 

2. Uniwersytet Opolski, 
Wydział Chemii 
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