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���	�
 �	��
�����	� ������
�. 
 
�	 ���� �������� �
����������	� �����
� 
����	�	�������
�� ���	�
 

(�	�����������
�� � �����������
��), 	��	����
� �� ������� ��������� 
����������, ��� ���� ���	�������� ��� ������� �	��
�����
� ������. ����
	 
���������� ��
�� ���	�	� ��� �������  	����� �	��
�� (��������,  ��
	�) 	������� 
��	 ��������
�. ! ��
�� �����"��� 	
��
������ �	����
�� ���	�
 �	��
�����	� 
������
�, 	��	����
� �� ������� ��������� 
��������
	� ������
� � 
���������
��� �����������. ���	��
� �� ������#����	� �������� �
	�	��� 
������	�, ����������	  	��� �
�	
��, ��� � 
����	�	���������
�� ���	���. $�	 

������� �	��	���, �	, 
�
 � � ������ �	�����������
�� ���	�	�, �	��	��� ������� 	� 
�� 	�� ����
�, ���	���	����
� ��� 	���������� ��������	� ���������. %	�	�	 
����������	����
� ���	�
 �	��
�����	� ������
�, ���	���	����
� ��� ������	� 
�	��������, �	�	 &� 
�����, �	��� ������ ���������
 ������, ��� �	�����������
�� � 
�����������
�� ������
 �� 	���� �
�	
	�	 ��	��� �	��	���, ��� ������	 ������� 
�������� �������. ! �	�������  �	�
  
���	 ����������� �������
� ���	�, 
	��� 
�� 	���	� ����	 ��	�	� ���
"�	��	�	 "����� �������
���� �� �
�	
	� ��	��� 
�	��	��� ���	���� ab initio, � �	 ����� 
�
 	�������� ����� �	��
�����	� ������
 
�������
������ �	��
�����	-���������
�. '�� ��	�	 
 ������� �	������ �������� 
QM/MM – 
����	�	-���������
��/�	��
�����	-���������
��. 
  
 ! �	��
�����	���������
�� �������� �	��
��� �������������� �	�	
���	���� 
��	�	�, �����	�������� ��&�� 
	�	�
�� 	���
������ ��	��
�� ����������
��� 
(��
"���� – 	������� ���	�	�	 �	��. '������ �	��
��
 �����
���� 
�
 ����� 
�
���	� ������� ������, �������
� ���	�, �	���	��
� ���	�, ���
��	��������
	�	 � 
!��-���-!�����	�� �����	��������, ������� �	�	�	��
� ������. !�� ��������� ��� 
�������
� ���	�
� �	��� (�������
� �����������"��) �	&�� ���
	��
	 �����������, 
�	 ��	 ������ 	���� ��	��
� ���������, ������ 
	�	�
� �������� ���	 �������. )�&� 
��������
 ������
 �	�	 �
� ���������.  
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   , ��� Kr � r0 – ��������
 ���	�	�	 �	�� (���	��� 

�	��	����� � ����	������ ����� �����), ��	� ��� 
�&�	� ���
 ��	�	�. *�� ��	�	� 
	����������� �� �	��
	 �������
	� ����	�	�, �	 � ��  ��&����� 	
��&�����. 
+����� ��������� ��������
 ��&�: 
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 !�&�	 �	�����, ��	 � �	����	� �������� ����	��, ��

�������
 � 
�����������
 ��������, �� ����� �
���	� ������
��	� 
��
��. �������� Etotal 
�	����
 ���� ��� ��������� �������
� �	��
�� (
	�(�����"��). 
 ������ 8 ���	��������� �	��	&�	���  
���	�	 � �	�	���	 �	��	�	 
�	��
�����	-���������
	�	 ������� 
	�(�����"�� �	��
�� . 

 

������ ��	
����
�� 
���������	� ������� ���������	�� ����	��� 
(MM+) � ��������������� (TNDO) 

������ ��	
����
�� «������» 
1. )����	���� �����	��
� �
���� "�
�	��
����. 
2. �	���	��� 3D �	���� �	��
��
. , �������, ��	 �	������ 
	�(	���"�� 
�����. 
3. ������ ���	� �������: Setup - Molecular Mechanics…  MM+. 
)� �	��	� “Recalculate  atom type…? “    �������� Ok. 

4. ���������	���� ��	������;  �
������ �������� �������. 
Compute – Geometry Optimization – Polak-Ribiere 

������ ��	
����
�� «��		�» 
1. !
������ �����  2-3 � 5-6. 

 
 

2. +��� �������� �
������	�� (��������:  Select – Name Selection – Plane. 
3. , ���� �
�������. 
4. !
������ «����
� 
�����» (���������� select, ��&�� 	��	�������	 ����� � 
������ 
�	�
� �
��, �����	���� ����	��	����
, 	����
���#�� ��	�
 
�����	�� 1, 2, 6 � 
�������� 
 ���� ����� ��������.) 

 



    
 

5. �������� �
�������� ����� �	��
��
 � ��	�
	��� 2-3-5. (Edit – Reflect.) 
�	������ 
	�(	���"�� ����
. , ���� �
�������. 

 

 
 

6. -��������� 	���������� ��	������. !
������ �������� �������. 
 

������ ��	
����
�� «������		�� ��		�» 
1. !
������ (���	�	 � 	�������	� �	����	�������	���) �����  1 – 2, 2 -  3,  3 – 4. 
 

 
 

2. ������ �������� �	���	��	�	 ���� 30 ���.: Build – Constrain Bond Torsion…    
Other  =  30  



 
.   , ���� �
�������. �	���	��� 3D �	���� � ������
� ��������� �	���	��	�	 
����: 2 
��
� �� ����������� select  ��� Build – Add H & Model build.   
2. -��������� 	���������� ��	������. !
������ �������� �������. 
  
�	��	���� ������ �	�����������
�� ���	�	� TNDO. 

 
 
��

������ �����
�� ����	�
 ���
�� – ����� � ���
�� – 
��������� �����. ��
������ 
������� 
�������� ��

�������� �������
 
 ��
��������������� ������� (-6.9 
����/���� � -5.3 ����/���� 
������
������) � ������� ��
���� ���	��� ��������. 
 
 
 
 
              ����.1 �����
�� ����	�
 ��������� ����������
 �����	��
��� (����/����) 
 
����� ��
����   ��
�� – �����  ��
�� – 


��������� ����� 
!�
��������  -6.9 -5.3  

 STO-3G -6.96 -6.09 
STO-3G (MP2) -6.52 -5.74 

Ab initio      basis:    

3-21G -7.62  -6.57 
CNDO -4.7 -5.9 
AM1 -3.53 -3.18 
PM3 -4.41 -4.1 

Semi-empirical 

TNDO     
MM+     Molecular 

Mechanics AMBER -6.98 -5.9 
 

 


