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BBenenue

Ha cerogusmHnii AeHb METOABl KBAHTOBOM XWMHUHU U MOJIEKYJISIPHOU
JUHAMUKHA TONYYUIIM IIUPOKOE PACIPOCTPAHEHUE B YUCICHHOM MOJIEIUPOBAHUU
AIIEKTPOHHOM M ATOMHOM CTPYKTYPBI CIIOKHBIX MOJEKYJISPHBIX, KPUCTANINYECKUX
Y NIEPEXOAHBIX (HAHOPA3MEPHBIX) CUCTEM. DTO CBSI3aHO C TEXHUYECKUM Pa3BUTHUEM
COOTBETCTBYIOIIET0 MareMatuyeckoro obecrneueHus. C MOMOIIBIO JIaHHBIX
METOJ OB, MOKHO TaKyK€ IMPOTHO3UPOBATh, MOJIEIIUPOBATH B3aUMOJECHUCTBUS MEKIY
KOMIOHEHTaMH, BXOSIIIIUMH B COCTaB U3YYAE€MbIX CUCTEM.

Panee Hamu BHM3yaJIbHO—TIOJUTEPMUYECKUM METOJOM OBLIM HCCIETOBAHBI
(da3oBble paBHOBECHSI B TPOMHOM >KUJIKOCTHOM CHUCTEME C 3aMKHYTOW 00JIaCThbIO
paccioeHusi BOAa—TPUITHIIAMUH—MACTsIHAsl KUCJI0Ta B MHTEPBAJIC TEMIIEpaTyp OT
25 no —10°C. beumu ompenenaeHbl U IMOCTPOSHBI H30TepMUUECKHE (ha30BbIC
JarpaMMbl 3TOM CHUCTEMBI. lIpM HEKOTOpBIX TemIeparypax H30TEPMBI ATOMU
CUCTEMBI XapaKTepU3YIOTCA 3aMKHYTON 00J1acThio pacciaoeHus. OqHONM U3 MPUIUH
paccilauBaHUsl TaKUX CHCTEM SIBJIIETCS XHUMHUYECKOE B3aWMOJICUCTBUE MEKIY
KOMIIOHEHTaMU BOJHOI'O PACTBOpPA, KOTOPOE NMPHUBOAMUT K OOpPa30BAHHUIO HOBOI'O
COCUHEHHsSI C OrPAaHWYEHHOM pPAacTBOPUMOCTBIO B BOJAE M BO3HUKHOBEHUIO
3aMKHYTOM obOnactu paccioeHusi. MHtepecHo Oblo ObI JoKa3aTh OOpa3oBaHME
YCTOMYMBOIO XUMHUYECKOTO COEAMHEHUS M HUCCIEI0BATh MEXKMOJICKYISPHBIC
B3aMMO/JICHCTBUSI KOMIIOHEHTOB B TPOMHOM CUCTEME BOAA—TPUATUIIAMUH—MACIISTHAS
kuciota. Hawmbosee MOCTymHBIMH METOJAMH  TO3BOJSIONIMMH  PACCUUTAThH
TE€OMETPHUIO U DHEPTUI0 00pa30BaHUs PA3IMYHBIX COCTUHEHUHN SBISIIOTCS METObI
KBAHTOBOW MEXAaHHKHU.

Hacrosimass maructepckas paboTa TMOCBSIIIEHa KBAaHTOBOXHMHUYECKOMY
pacyery MEeXMOJIEKYJSPHBIX B3aUMOJCUCTBUUA B TPOMHOW KUIKOCTHOM CUCTEME

BOAA—TPpHUITUIIAMHUH—MAaCJIIHAA KMCJI0TA.



3aja4n UCCIEeIOBAHUS:

1. U3yunTp KBaHTOBOXMMHMYECKUM IOJYSMIUPUYECKUM MeTrogom PM3
DHEPTUI0 MEKMOJIEKYJIPHBIX B3aUMOJEUCTBUM TPOWHOM CHCTEMBI BOJA—
TPUATWIAMUH—MACIIIHAS] KUCIIOTA.

2. U3yunts c¢ momompto mporpammbl Firefly v.2.2.0 ¢ wucnoms3oBanuem
HeoMnupuueckoro  6asuca 6-31G(d) »sHepruro  MEXMOJICKYJISIPHBIX
B3aMMOJICVICTBUI TPOMHOM CUCTEMBI BOJA—TPUITUIAMUH—MACIIsIHAS KACIIOTA.
B marucrepckyio pa®oTy BXOAWIM BBEACHHE, IBE IJaBbl (JUTEpATypPHBIN

0030p M DJKCIEpUMEHTalbHAsl YacTh), 3aKIIOYEHUE M CIHCOK HCIOJIb30BAaHHOM
aurepatypsl (37 HaumeHoBaumii). Pabora wu3noxkena Ha 58 crpaHMIax,
WUTIOCTPpUpPOBaHA 67 pUCYHKAMHU, COACPKUT 16 Tabuil.
OcHoBHoOe coaep:kanue padoThI
B mepBoii riaBe ObUTM PacCMOTPEHBI: CBOMCTBA OWHAPHBIX >KUIKOCTHBIX
CUCTEM COCTABIIIIOILIMX TPOWHYIO CHCTEMY BOAA—TPHUITUIAMUH—MACIISIHASL KHCIIOTA.
TpoitHas cucrtema BoJa—TPUAITHIAMUH—MACTSHAS KUCJIOTa BKIIOYAeT B ceOs Tpu
JNBOWHBIC: BOJA—MAacisiHas KUCJIOTa, BOJAa—TPUITWIAMUH M TPUITWIAMUH—
MacisiHas kuciora. [Io murepaTypHbIM JaHHBIM ABOMHAS CHCTEMA BOJa—MacisHas
KHCJIOTa OTHOCHTCSI K CHCTEMaM »3BTEKTHYECKOro Ttuna. Huke nuHuuM
KPUCTAIIM3AIMN HAXOJUTCS MeTacTaOuibHasi 00JIAaCTh pacciauBaHHs C BEpXHEU
KPUTHYECKON TEMIIEpAaTypOi pacTBOpeHus. [[BoiiHas cucTeMa BOJa—TPUITUIAMUH
OTHOCHUTCS K PACCIAUBAKOIIMMCS CUCTEMAaM C HUKHEN KPUTUYECKOU TEMIIEPATY PO
pactBopumoctu (HKTP). B nBoiiHOl cucTeMe TpUATUIAMUH—MACIHSIHAs KUCIOTa
XapaKTEpHO 00pa30BaHUE KOMIUIEKCOB, COCTOAIIUX W3 TPEX M YETHIPEX MOJIEKYII
MAacCJSTHOM KUCIOTHI M OJJHOM MOJIEKYJIbI TPUITHIIAMHUHA B )KUJKOM COCTOSIHHM.
[IpoBenen 0030p JuTEpaTyphl O TPOMHBIM KUJIKOCTHBIM PACCIAUBAIOIIAMCS
cucteMaM. JlaHHBIX O CUCTEME BOAA—TPUAITWIAMHH—MACIISIHAs KUCJIOTa HaMH HE
HaiigeHo. OgHaKo 3Ta cucTeMa paHee Oblia M3yueHa B Haied jmaboparopuu. Ilo
pe3yJibTaTaM JaHHOW paboThl YCTAHOBJIEHO, YTO NpH TemnepaTypax Boiiie 18.3°C

auarpaMMa 3TOM TPOMHOM CUCTEMBI OTHOCHUTCS K TPOMHBIM DPAacCIauBaFOLIUMCS



cucteMam kKycouHnoro tuna. Huxe 18.3°C n3oTepMbl XapakTepu3yOTCs 3aMKHY TOM
00JIaCTBIO  PACCIIOEHUS, pa3Mep KOTOPOM yMEHbIIAeTCs] C IOHUKEHUEM
TeMIepaTyphl.

[IpoBenen 0030p AUTEpaTyphl MOJYIMIUPUYECKUX METOIOB KBAHTOBOMU
mexanuku: MINDO/3, MNDO, AMI1 u PM3. Ha ocHoBe kapOOHOBBIX KHCJIOT
OBLIIO MPOAEMOHCTPUPOBAHO, UTO cpean MeToioB cepun MINDO/3, MNDO, AM1
u PM3, meron PM3 naer HauMEHbIIYIO OIIMOKY IO OTHOLIEHHUIO K OIHUCAHUIO
BaH—]I€P—BaaJIbCOBBIX KOMILIEKCOB.

Bo BTOpOI ri1aBe NpUBOIATCA METOAMKA TOCTPOCHHS MOJIEKYJI B POrpaMMe
HyperChem 8.0, Meroauka pacuera MOJYIMIHUPUUECKUM MeToaoM PM3
r€OMETPUU U DHEPTUH BO3MOKHBIX MEKMOJIEKYJISIPHBIX B3AUMOAECUCTBAN TPOUHOU
CUCTEMBl  BOJA-TPUATWIAMHUH—MACIsiHas  KUCJIOTa,  METOAMKAa  pacuera
MOJIYIMIOUPUYECKUM MeToAoM PM3 reoMeTpuud W 3HEPrUM MEXKMOJEKYISPHBIX
B3aMMOJICHCTBUM MOHOMEPOB, IMMEPOB, TPUMEPOB U TETPAMEPOB MACIIIHOU
KHUCJIOTBl CUCTEMbI BOJA—TPUATUIAMUH—MACISIHAS KUCJIOTa, METOJMKA pacuera ¢
nomompio mporpammbl  Firefly v.2.2.0 ¢ wucmonb30BaHMEM HEIMIHPUYECKOTO
6azuca 6-31G(d) reomeTpur U SHEPrUU MEKMOJEKYJSPHBIX B3aUMOJICUCTBUMN
TPOMHOW CHUCTEMBI BOJA—TPUATWIAMUH—MACISHAS KUCIOTA. Takke NpUBOIATCS
pacueT TeOMETPUUM U  DHEPrud  MOJYyIMIIMPUYECKUM  MeTtogoM  PM3
MEKMOJIEKYJIIPHBIX B3aWMOJICUCTBUN TPOWHONW CHUCTEMBI BOJA—TPUITUIAMUH—
MacJIsiHasl, pacueT FreOMETPUH U 3HEepruu ¢ nomoinpto nporpammsl Firefly v.2.2.0 ¢
UCIIOJB30BaHUEM HesMmmupudeckoro oOaszuca 6-31G(d) MexMOIEKyIIPHBIX
B3aUMOJIEUCTBUI TPOMHOMN CUCTEMBI BOJa—TPUITHIIAMUH—MACIIsIHAS U 00CYKJIeHHUE
pE3yIbTaTOB.

JIns ~ KBAaHTOBOXMMMYECKOI'O  pacdyera  TEOMETPUM U DHEPrUu
MEKMOJIEKYJIIPHBIX B3aWMOJICUCTBUN TPOMHONW CHUCTEMBI BOJA—TPUITUIAMUH—
MacJisiHas KUCJIoTa ucnojib3oBaau nporpamMmmbel HyperChem 8.0 u Firefly v.2.2.0.

N3ydaemble MOJIEKYJIBI UM Pa3JIMYHbIE MEKMOJIEKYJIIPHBIE B3aWMOJICUCTBUS
CTPOWJIM B COOTBETCTBYIOIIMX METOJAYy TMpOorpaMmax M 3aTe€M MPOBOJWUIIU

ONTUMHU3ALUIO JAHHBIX MOJICKYJ M B3aMMOJCHCTBUM TakuM oOpa3om, 4TOOBbI MX
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AHEprusa Oblla MUHUMANIbHOWU. 10 MOMy4YEeHHBIM NTaHHBIM PACCUUTHIBAIM JUIUHY
BOJIOPOJIHBIX CBSI3€M M DHEPTUI0 MEXKMOJIEKYJISIPHBIX B3aUMOJIEMCTBUUA TPOWHOMU
CHUCTEMBI BOJIa—TPUITUIAMUH—MACIISIHASL KUCJIOTA.

MogaenupoBan  BO3MOJKHBIE  B3aUMOACHCTBUS ~ MEXAY  MOJEKyJaMu
BXOJALIMMH B COCTaB TPOWHOW CHUCTEMBI: BOJA + MacisHas KUCJIOTa, Boja +
TPUATUIAMHH, TPUITUIAMHH + MacisHas KUCJIOTa. Y CTAHOBJIIEHHO, YTO HamboJee
CUJIbHBIE BOJIOPOJHBIE CBSA3M MEXKAY MOJIEKYJIAMU MACISAHOM KHCJIOTBl U
TPUATUIIAMHHA, @ HauMEHee clladble MEXIy MOJIEKYJaMH BOJIbl M TPUITUIMHUHA.
DTO COOTHOCHUTCS C TUTEPATYPHBIMU JAHHBIMU 1O (PA30BBIMU PABHOBECHUSIM B ITHX
JBOMHBIX cucTeMax. B cucreme Boma—TpUAITUIAMUH HAOMIOAAETCS PACCIOCHHE,
CHUCTEMBI BOJA—MacisfHas KHUCJIOTa MW  MacisHasg  KHCJIOTa—TPUITHUIAMUH
TOMOTCHHBI.

CMonenupoBany BO3MOKHBIE KOMIUIEKCHI MEXKAY MAacisIHOW KHUCJIOTOM U
TPUATWIIAMMHOM pa3HoOro cocrasa. OJHa MOJIEKyJa MaciasHOM KHCIOTHI + OJIHA
MOJIEKYJIa TPUATWIAMHUHA, ABE MOJEKYJbl MAaCISHOM KHUCIOTHI + OJHA MOJIEKYJIa
TPUITUIIAMHAHA, TPHU MOJIEKYJIBl MAaCIIHOW KHUCIOTBI + OJHA MOJIEKyJa
TPUATUIIAMHUHA, YETBIPE MOJEKYJIbl MAaCIAHOW KHCIOTBI + OJHAa MOJIEKyJa
TpudTUIAaMHUHA. M3 fgaHHBIX O JUIMHE BOJOPOJHOW CBSA3M W JHEPIUH
MEKMOJIEKYJIAPHBIX B3aUMOCHCTBHI BUIHO, YTO Hanboyee CUIbHbIE BOJOPOIHBIC
CBSI3U CYLIECTBYIOT ME¥KJy YEThIPbMSI MOJIEKYJIaMU MACSHOM KHCIJIOThl U OJHOU
MOJIEKYJIOH TpHUATUJIAMHHA, a HauMeHee cladble MeXAy OJHOM MOJIEKYJIOn
MacJITHOW KUCJIOThI U MOJIEKYJION TPUITUIMHUHA.

[TockonbKy 1enpl0  Hamed  paboThl  SABISIIOTCA  MEXMOJEKYJISIpHbIC
B3aMMOJCUCTBUS B TPOMHOW CHCTEME BOJA-TPUAITHUIAMHUH—MACIIAHAA KHUCJIOTA,
HaMU ObLIIM CMOJIEIUPOBAHBI CIIEYIONINE B3aUMOJCHCTBUS: MACISTHON KUCIIOTHI U
TPUITUIIAMHAHA C OJHOMW, IBYMsI, TPEMsl, YETBIPbMs, MATHIO, IIECTBIO, CEMBIO,
BOCEMbBIO, JEBATBIO M JECATHIO MOJIEKyJdaMu BOJAbl. I3 pacueTHbIX aaHHBIX
YCTaHOBJIEHHO, YTO MPU COOTHOUIEHWM MACISHOM KHUCIJIOThI U TpudTHWiIamuHa 1:1
n00aBJIEHHE BOJIbI IPUBOJUT K Pa3pbIBy CBSI3U MEXKy HUMH, IIPU 3TOM BUJIHO, YTO

BSaHMOﬂGﬁCTBH}I BOJEBI C MAacCJISIHOM KHCJIOTOM M BOJbI C TPUITHIIAMHUHOM Ooee
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BBII'OJHBIC, YEM BSaHMOHCﬁCTBHC MCXKIY MOJICKYyJIaMHU MAacCJISIHOM KHUCJIOThI M
TPUITHIIAMHUHA. HpI/I 9THUX COOTHOIICHUAX CMECCHU TpOﬁHOﬁ CHUCTCMBI JOJI’KHBI OBITH

TOMOTEHHBIMH, YTO COOTBETCTBYET (ha30BOM AHarpaMMme.

Vil VI

IX
(C.H;):N

Puc. 1. 30Tepma TpoHHON CUCTEMBI BOJIa—TPUITUIIAMUH—MACTsTHAs
kucaora npu 15.0 ¢ ceuennem yepe3 HOLy ¢ MUHUMAJIBHOW paCTBOPUMOCTBIO

Tak kak KapOOHOBBIE KHUCJIOTHI CKIOHHBI K OOpa30BaHUIO CaMOAaCCOIMATOB
(IMMepoB. TPUMEPOB U T.n.), ObUIM PACCUMTAHBI JUIMHBI BOJIOPOJHBIX CBSI3EM U
DHEPrusl MEKMOJIEKYJISIPHBIX B3aMMOAECHUCTBUUA B UMEPAX MACISIHOW KHCIJIOTHI B
TOPU30HTAIBHOM M BEPTUKAJIBHOM MOJIOKEHUsAX. Cyld Mo IJIMHAM BOJAOPOIHBIX
CBSI3¢M M DHEPrHMM  MEXKMOJEKYJSPHBIX  B3aUMOJACHCTBHM  oOpa3oBaHuUeE
BEPTUKAIBHBIX JUMEPOB I MOJIEKYJ MACJISIHOM KHCJIOTBI MajioBeposTHO. [Ipu
pacuere JUIMHBI  BOJOPOJHOM CBSI3M M DHEPIUM  MEKMOJIEKYJIAPHBIX

B3aHUMOJCUCTBUN JUMEPA MACIIHOM KHUCJIOThl B TOPU30HTAIBLHOM IOJIOKECHUU
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JUIMHA BOAOPOAHON cBs3u cocraBuna 1.80A, a sHeprus MexMOJEKyISpHBIX

B3auMoJiericTBuil paBHa —44.20 x/[»x/mons (puc. 1).

Puc. 2. Jlumep MacisiHOW KHCIOTHI B TOPU3OHTAIBHOM TIOJOXKEHHH C
TOPCUOHHBIMH.

Cpenu TpUMEpOB MACISTHOW KHCIOTHI B TOPU3OHTAIBHOM, BEPTHKAIBHOM U
[UKJIMYECKOM TOJIOKCHUSAX, TPUMEpP MACISHOH KHUCIOTHI B [UKIHYECKOM
NOJIO)KEHNH Oyner Oosiee yCTOWYHMB, 4Ye€M TPHUMEpPhl B TOPHU3OHTAJIBHOM U

BCPTHKAJIbHOM ITOJIOKCHUSAX.

Puc. 3. [{luknuyeckuid TpumMep MacJIsTHOM KUCIIOT.

OHeprus  MEXMOJIEKYJSIPHBIX — B3aMMOJEHCTBUM  TeTpamepa MacissHON
KMCJIOTHI paBHa —77.19 kJ[/MoIb, a JIMHA BOJOPOIHKIX cBsseil 1.78 A.
Paccuntanbl B3auMOAEWCTBUA MEXAY AUMEPOM, TPUMEPOM U TETpaMEpOM

MacCJISTHOM KHCJIOTHBI n TPUSITUIIAMHHOM. YcTaHOBIIEHO ) qTo mpsAMOC
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B3aMMOJICHCTBUE JTUMEPA MACISHOW KHUCIOTHl B TOPU3OHTAIBHOM IOJOKEHUHU U
TPUATHIIAMMHA HE BBITOJIHO, BUJMMO 3TO CBSI3aHO C OOJBIIONW YCTOWYHUBOCTHIO
3TOTO AuMeEpa. bpuIO BBIABIEHO, YTO B3aUMOAECHCTBHE IPOCTO JBYX MOJIEKYJI
MacCJSTHOM KHCJIOThl C TPUATUIAMUHOM OyIeT YCTOMYMBEE W BBIFOJHEE, YEM
JMMEpa MAacCJsIHOM KHCJIOTBI C TPUATWIAMHUHOM. B ommume or naumepa,
B3aUMOJICUCTBUS TPUMEPA U TETPAMEPA C TPUITUIAMUHOM HAan0O0JIEE BBITOHBI.

C nomomipto nporpamMmmHoro komiuiekca Firefly mbl paccunranu reomerpuio
MOJIEKYJI: BOJABI, TPUITWIAMHUHA W MACISHOW KHCJIOTBHIL. Takxke MOAECIMPOBAIN
BO3MOKHBIE B3aUMOJEHUCTBUS MEXKAY MOJIEKYJAMHA BXOASUIMMHU B COCTaB TPOWHOU
CHUCTEMBI: BOJIa + TPUATWIAMHUH, BOoja + MacisHas KHUCJIOTa, TPUATHUIAMUH +
MacJIsiHas KHCJIOTa, MACisHAasl KUCJIOTa + MaciisiHas KHUCJIOTA. Y CTAHOBJICHO, YTO
HanOoJiee CUIIbHBIE BOJOPOAHBIE CBSA3M MEXAY MOJIEKYJAMU MAclITHOW KUCJIOTHI U
TPUATUIIAMHHA, a HAMEHee caadble MKy MOJIEKYJIaMH BOJbI U TPUITHIMUHA.

Kak u B w™merogme PM3 mnHamMu ObUIM CMOJEIMPOBAHBI  CIIETYIOIIHE
B3aMMOJICHCTBUS: OJIHA, JIBE€, TPH, YEThIPE, IAThb, IECTh, CEMb, BOCEMb, JECBSITH,
JECATh MOJIEKYJI BOABI-TPUITUIAMUH—MACIIAHAs KucaoTa. [Ipyu cpaBHEeHMM JaHHBIX
pacyeToB mnoiydeHHbix B mporpamme Firefly v.2.2.0 ¢ wucnonb3oBaHuemM
Heommupuieckoro  6asmca  6-31G(d), ¢ [aHHBIMH  TOJYYEHHBIMH B
NOJIyDMIIMPUYECKOM MeToJe PM3 MeEXMONEKyISpHBIX B3aUMOJEHCTBUS MEXKIY
BOJIOM, TPUATUIAMUHOM M MACJIIHOM KUCJIOTOM TO BHMJIHO, YTO OOUIasi TeHJEHUHUSA
COXPAHSIETCS, U PA3JINYNs HOCSAT TOJBKO KOJIMYECTBEHHBIN XapaKTep.

3akiroueHue

beutn paccunTaHbl KBAHTOBOXHMHWYECKHM MOJY3MIUPUYECKHUM METOJOM
PM3 reomerpuss W TOJHAs 3HEPrusi MOJEKYJd U  MEXKMOJEKYJSPHBIX
B3aMMOJICHCTBUI BXOJSIIMX B COCTAaB TPOMHON CHUCTEMBI BOJA—TPUITUIAMUH—
MacisiHast kuciorta. HaiigeHo, uyto Haubonee CHIIbHBIE MEXMOJEKYJIpHbIE
B3aMMOJICHCTBUS OCYILECTBIISIIOTCS MEXKAY MOJIEKYJIaMU MAacCiIsSHOW KHCIJIOThI U
TPUATUIIAMHUHA, & HAUMEHEee cladble MEXIy MOJIEKYJIaMH BOJIbI U TPUATUIIMHUHA.

Tax >xe ObUTO BBISBIIEHO, YTO CPEIU KOMIUIEKCOB TPUITUIAMHHA U MACISTHOM

KHCJIOTHI, HauoOoee yCTOﬁqHBBIM SABJIIACTCS KOMINICKC TPUOTHIIAMHHA C YCThIPbM:
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MOJIEKYJIAMUA MACJISTHOM KHCIIOThI, 3 HAMMEHEE YCTOMYMBBIM SBJISIETCS KOMILIEKC
TPUATUIIAMHUHA C OJJTHOM MOJIEKYJIOM MacCIsIHON KUCIIOTHI.

YcTaHOBIEHO, YTO 00pa30BaHME BEPTHKAIbHBIX JAUMEPOB S MaCISHOU
KHUCIIOThl HE XapaKTepHO, Hauboyiee BEPOATHO OOpa30BaHUE TOPU3OHTAIBHBIX
JUMMEDPOB MACJISTHON KUCJIOTHI.

Ilpy  cpaBHEHMM  3HAYEHUM  MEXMOJEKYJSPHBIX  B3aMMOJECUCTBUU
TPUATUIAMHUHA C JBYMS MOJEKYJAaMH MAcCISHOM KHCIOThl CO 3HAYECHUSIMH
MEKMOJIEKYJIAPHBIX ~ B3aUMOJEHUCTBUI AuMepa 3  MacisiHOW  KHUCIOTBl U
TPUATHIIAMHHA, OBUIO YCTAHOBJEHO, YTO HauOoOJiee BBITOJHBIMHU SBJISIOTCS
B3aMMOJCUCTBUSL MEXAY TPUAITWIAMUHOM W JBYMS MOJIEKYJIAMH MACIIIHOU
KHCJIOTBI.

[Ipy COOTHOIIEHHH MACJSIHOM KHUCJIOTHI M TpudTWiamuHa 1:1 noGamieHue
BOJAbl NIPUBOAUT K paspbiBy CBA3M MEKJIYy HHUMM, NIPU 3TOM BHIHO, 4YTO
B3aMMOEHCTBHS BOJBI C MACJISIHOM KHCJIOTOW M BOJBI C TPUSTHIAMUHOM Ooiee
BBITOJIHBIE, YE€M B3aUMOJCHCTBUE MEXKIY MOJIEKYJIAMH MACISAHOW KHCIOTBl U
TpudTUIAMHUHA. V3 NONy4YEeHHBIX NAHHBIX MOXKHO CIENaTh BBIBOJ, YTO IIPU ITUX
COOTHOIICHUSIX CMECH TPOHHOM CHUCTEMBbI JIOJDKHBI OBITh TOMOIE€HHBIMH, YTO
COOTBETCTBYET (ha30BOM AUarpaMme

AHanu3upys TOJIyYEHHBIE SHEPTUHM MEKMOJIEKYJSIPHBIX B3aMMOACHCTBHU
JUMepa, TpUMEpa M TETpaMmepa MAacisiHOM KHCIOThl C TPUATHUIAMUHOM, MOYKHO
CKa3aTb, 4YTO HauOojiee BEPOATHbI B3aUMOACHCTBHUS MEXIY LHKINYECKUM
TPUMEPOM U TETPAMEPOM MACIIIHOW KUCJIOTBI C TPUATUIIAMUAHOM.

C nomoursto nporpamMmmHoro komruiekca Firefly cmonenpoBanbl BO3MOKHbBIE
B3aMMOJICHCTBUS MEXKIY MOJEKYJAaMH BXOIAIIMMH B COCTAB TPOWHOW CUCTEMBI:
BOJAa + TPUATWIAMHMH, BOJA + MacisiHas KHCJIOTa, TPUATWIAMHH + MacisHas
KHCJIOTA, MaclisiHas KUCJIOTa + MaciisiHas KUCJIOTa. Y CTaHOBJICHO, YTO Hambosee
CUJIBHBIE BOJOPOJHBIE CBSA3M MEXKAY MOJIEKYJIAMH MACIAHOW KHCJIOTBI U
TPUATUIIAMHUHA, & HAUMEHEee cladble MEXIy MOJIEKYJIaMH BOJIbI U TPUATUIIMHUHA.

[Tpu cpaBHEHUM TaHHBIX PacueTOB MOMy4YeHHBIX B mporpamme Firefly v.2.2.0 ¢

UCIIOJIb30BaHUEM Heammnupuueckoro 6asuca 6—31G(d), ¢ JTaHHBIMU OJYYEHHBIMHU B
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MOJIYIMIUPUIECKOM MeTojie PM3 MEXMOJIEKYJISIPHBIX B3aUMOJEHCTBHUS MEXKITY
BOJIOM, TPUATUIAMHUHOM W MAcCJISTHOM KHUCJIOTOM TO BHJHO, YTO OOIIAs TEHISHIIUSI

COXPaHACTCA, U pa3/IMdIrA HOCAT TOJIBKO KOJINYECTBECHHBIN XapakTep.
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