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Почему это важно?

• Изучение трехмерного строения и физико-химических свойств 
твердых веществ

• Проверка модельных теорий межмолекулярных взаимодействий 

• Поиск новых полиморфов лекарственных веществ

• Поиск высокоплотных высокоэнергетических (ВТВЭ) материалов

• Помощь в расшифровке структурного эксперимента: 

- кристаллов при высоких температурах и давлениях

- кристаллов с элементами беспорядка

- кристаллов биомолекул



Цели и задачи

Цель работы:

Проведение расчетно-теоретического исследования молекулярного 
и кристаллического строения ряда органических соединений.

Задачи:

•Провести исследование на примере нескольких органических 
соединений-растворителей

•Сравнить результаты расчётов с экспериментальными структурами 
и найти отклонения

•Сделать выводы об использованной теоретической модели



Этапы работы

1. Расчёт оптимальной геометрии молекул и МЭП

2. Оптимизация моделей эффективных зарядов

3. Оптимизация параметров кристаллических структур с 
использованием разных моделей эффективных зарядов



GAMESS/Firefly



FitMEP
Сравнение моделей ЭЗ. Толуол C7H8

Точечная группа симметрии = Cs

Число пробных точек сетки МЭП Np = 84124

Метод QM: Хартри-Фок с базисом АО гауссова типа 6-31G(d,p)
----------------------------------------------------------------------------------------

Модель R, Rr D Qxx Qzz

----------------------------------------------------------------------------------------

MC 0.462 23,6 0.394 4.037 -6.222

BAC 0.074 3,8 0.293 2.725 -5.213

BSC 0.038 1,9 0.29 2.742 -5.258

QM 0 0 0.292 2.751 -5.262

----------------------------------------------------------------------------------------

MC = ‘Mulliken Сharges’; BAC = ‘Best Atomic Charges’; BSC = ‘Best Site Charges’; 

QM = ‘Quantum Mechanical’

R (в ккал/моль) = среднеквадр. отклонение модельного потенциала от QM МЭП

Rr (в %) = относительное среднеквадратичное отклонение

D (в Дебаях) = дипольный момент молекулы

Qxx и Qzz (в Дебаях.Å) – независимые компоненты квадрупольного момента

Model Mulliken

R=24%

Model BAC

R=4%

Model BSC

R=2%
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Выводы

1. Установлено, что наиболее точной является модель
вспомогательных заряженных центров BSC.

2. Её использование позволит предсказывать структуры ещё не
исследованных экспериментально веществ.

3. Предсказание кристаллических структур с использованием
модели BSC - наиболее точный способ проверки модельных
теорий межмолекулярных взаимодействий путем сравнения
расчета с экспериментом.



СПАСИБО ЗА
ВНИМАНИЕ!


