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D dexTUBHOCTD pa3/ieleHus Ta30B B YTIAEPOAHBIX MOJEKYISIPHBIX CUTAX OIMpEAeseTCs
IMIMPUHOM IIENIEBBIX TOpP, Pa3MEpPOM MOJEKYJ apeHOB, OOKOBBIE IMOBEPXHOCTH KOTOPBIX
ABIISIOTCA CTEHKaMH TIOpP B DJIEMEHTAPHBIX HAHOTEKCTYPHBIX (hparMeHTax. DJIeMEHTapHbIE
HAaHOTEKCTYPHBIE (PAarMEHTHI YTJIEPOJHBIX MOJIEKYJSIPHBIX CHT SIBIISIIOTCS acCOLMaTaMU
MOJIEKYyJ apeHoB. VX 3JeKTpOHHO-OOMEHHBIE CBOICTBA OKAa3bIBAIOT OOJNBIIOE BIMSHHE Ha
3 PEKTUBHOCTh pa3feieHus Ta30B. B Hacrosimiee BpeMms JOCTYIMHBIM METOJOM OICHKU
AIEKTPOHHO-OOMEHHBIX CBOWCTB SIBISETCS METOJ KOMIBIOTEPHOT'O KBAHTOBO-XHMMHUYECKOTO
pacuéra.

llenpto paGoTbl ObLT BHIOOP KBAaHTOBO-XMMHUYECKHUX METOJIOB KOMIIBIOTEPHOTO
MOJICIIMPOBAHMSI, ONITUMAIBHBIX JJISI PACYETOB DIIEKTPOHOOOMEHHBIX CBOMCTB apOMaTHYECKUX
Monekyn. TpebGoBanoch CpaBHUTH SKCIEPUMEHTAIBHO MONydYeHHBbIe Oubnuorpaduyeckue
JTAHHBIE C PacYETHBIMU 3HAYCHHUSIMH TTOTEHIIMAJIOB MOHU3AIINH.

Xon pabotsl: B nmporpammax Hyperchem u Chemoffice, npu nocrostHHO# Temnepartype,
pacCUUTHIBAIA PHEPTUU 00pa30BaHMS apPOMATHUECKUX MOJIEKYJ - HEUTPAIbHBIX U X MOHOB
(anTpameH, TeTpalleH, HadTanuH, MUILEH, MHUPEH, KOPOHEH u np.). M3 ux cpaBHeHHS
OTIpeNeIsTM  TIOTEHIMAl HMOHHW3AlMH M CPOJCTBO K 3JEKTpoHY. llomydeHHBIE 3HAaYCHUS
COTIOCTABJISLIIA CO CITPABOYHBIMHU, IKCIIEPUMEHTATBHBIMU JaHHBIMH|[ 1].

B pesynbrare paboThl BBISICHWIM, YTO MOJXySIMOUpHUYECKUN MeTon pacuéta PM3
(Hyperchem) u Gamess (B Chemoffice) mo3BossieT TOUHO OLIEHWBATh 3HAUCHUS MMOTCHIIUAJIOB
MOHU3AIIUN apOMAaTUYECKUX MOJIEKYJ (MUpeH, Tpu(eHWIeH, THIIEeH, aHTpalleH, HadTaluH 1
T.1.). Onpeaenunm, 4To METOI0M Moy sMiupuueckoro pacuéta TNDO M0XHO paccCUUTHIBAThH
CPOJICTBO K AJIEKTPOHY JUIsl OOJBIIMHCTBA ApOMATHIECKUX MOJICKY L.

Omnpenenunu, 4To 3HAYEHUS SHEPTUU 00pa30BaHUS MOJAETHHBIX MOJIEKYJ U WX HMOHOB,
paccuutanubie Metogamu INDO, AM1 u PM3, Onusku. PazHuiia 3HaueHUi, MOTYyYEHHBIX
METOJIaMU MOJIEKYJIApHOi 1 JIaH)KEeBEHOBCKOM TMHAMUKY, HE3HAUUTEIIbHA.

Jlureparypa:
1. JI.B. I'ypBuu u ap. DHeprum paspblBa XUMHYECKUX cBs3ed. [loTeHnumansl noHu3anum u
CPOJICTBO K 3ekTpoHy. M.: Hayka, 1974 .- 351 c.

10



