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Повседневная практика спектроскопии и структурных исследований любого соединения
или ряда родственных соединений предполагает использование разнообразных физических
методов, привлечение результатов квантово-механических расчетов, анализ имеющихся в ли-
тературе данных и в ряде случаев решения обратных задач с использованием специализиро-
ванных инструментов, направленных на извлечение или корректировку молекулярных пара-
метров в соответствии с доступными экспериментальными данными. Спектроскопические и
структурные исследования часто требуют серии симуляций типа «что, если», необходимых
для выбора подходящей молекулярной модели или грубого предсказания свойств неизвест-
ного химического соединения. Автоматизация физико-химических исследований на основе
эксперимента колебательной спектроскопии придает особую значимость проблемам коррект-
ной обработки и интерпретации экспериментальных данных с использованием баз данных
по молекулярным константам. При решении обратных задач, возникающих при обработке
молекулярных спектров многоатомных молекул, в частности, при решении т.н. обратной ко-
лебательной задачи определения молекулярного силового поля помимо проблем, связанных
с некорректностью математической задачи, возникают трудности, связанные с высокой раз-
мерностью задач (биологические молекулы могут включать от десятков до сотен и тысяч
атомов), а также сложности, связанные с необходимостью учета динамического поведения
рассматриваемых систем, характеризующихся сложным конформационным составом, нали-
чием внутримолекулярных и межмолекулярных взаимодействий и т.д.

Предложенные в наших работах устойчивые алгоритмы для решения обратной колеба-
тельной задачи в рамках теории регуляризации нелинейных некорректных задач [1, 2, 3] поз-
воляют учитывать специфику сложных молекулярных систем с помощью физически обос-
нованных ограничений на структуру матрицы силовых постоянных (вторых производных
потенциальной энергии) на основе анализа результатов квантово-химических расчетов. Ори-
гинальные алгоритмы расчета силовых полей многоатомных молекул в декартовых системах
координат позволили преодолеть проблемы неоднозначности выбора систем обобщенных ко-
ординат при анализе силовых полей сложных молекулярных систем.
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