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органических соединений

Работа направлена на разработку новых комплекс-
ных подходов к математическому моделированию
с применением современных компьютерных техно-
логий [1]. Разрабатываемая система предназначена
для анализа механизмов химических превращений,
поскольку термодинамические параметры химиче-
ских соединений представляют собой фундамен-
тальную характеристику энергосодержания веще-
ства. Недостаток экспериментальных данных при-
вел к разработке различных вариантов прибли-
женного расчета термодинамических величин, в
том числе с использованием современных квантово-
химических подходов. Определение базиса гомоде-
смических реакций (ГДР) позволяет осуществлять
независимые оценки, контролировать воспроизво-
димость результатов и, тем самым, повышать на-
дежность теоретического определения стандартной
энтальпии образования химического соединения [2].
Тем самым возникает решаемая задача построения
базиса ГДР, разработки соответствующего матема-
тического и программного обеспечения его опреде-
ления.

Результатом выполнения данной работы является
новая разработанная система для оценки молеку-
лярной энергетики химических соединений: сово-
купность математических методов, моделей и алго-
ритмов; комплекс различных по функциям и взаи-
мосвязанных программ, а также программные до-
кументы, необходимые для эксплуатации этих про-
грамм [3]. Получены надежные количественные
данные по величинам энергосодержания цикличе-
ских органических соединений, рассчитаны энер-
гии напряжения циклов различного строения. Про-
демонстрирован универсализм оригинальной тео-
ретической методики исследования молекулярной
энергетики, не имеющей аналогов в мировой науке.
Сформированный массив количественных данных
важен для понимания закономерностей разнообраз-
ных химических реакций, идущих с образованием
или разрывом циклов. Помимо фундаментального
значения, эти знания могут быть применены при
анализе технологических схем промышленно важ-
ных химических процессов современной нефтехи-
мии.

В основе разработки программы лежит теоретико-
графовый метод. Разработанная программа генери-
рует набор независимых гомодесмических реакций
для исследуемого соединения, что повышает надеж-
ность теоретического определения стандартной эн-
тальпии образования [3]. Для хранения информации
о химических соединениях спроектирована реляци-
онная база данных с информацией о структуре, со-
ставе химического соединения и его энергетических
характеристиках [4].
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