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Аннотация: Выполнены согласованные расчеты частот и интенсивностей 

нормальных колебаний молекул биурета, моноэтаноламина и гидроксиэтилцел-
люлозы. Установлены спектро-структурные корреляции, проявляющиеся в ИК 
спектрах поглощения изучаемых объектов, и закономерности формирования 
структуры сложных аналитически важных полос поглощения. 

Abstract: Consistent calculations of the frequencies and intensities of normal vibra-
tions of biuret, monoethanolamine, and hydroxyethylcellulose molecules were carried 
out. Spectrostructural correlations, which are manifested in the IR absorption spectra of 
the objects under study, and regularities in the formation of the structure of complex 
analytically important absorption bands were established. 
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Введение. При разработке новых нанотехнологий производства 

продукции растениеводства с требуемыми техническими характе-
ристиками широко применяются современные методы колебатель-
ной спектроскопии для исследования структуры и свойств слож-
ных молекулярных соединений и выработки рекомендаций по их 
использованию. 

Колебания молекул – одна из наиболее фундаментальных ха-
рактеристик строения и свойств химических соединений. Они оп-
ределяются строением молекул, их составом, химическими связями 
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и пространственным расположением атомов, системой внутри- и 
межмолекулярных взаимодействий. Именно эти параметры опре-
деляют все основные физические, химические, биологические и 
технически ценные свойства молекулярных объектов. 

В данной работе представлены результаты применения ориги-
нального комбинированного подхода [1] к анализу ИК спектров 
относительно простых соединений биурета, моноэтаноламина, а 
также сложного полисахарида гидроксиэтилцеллюлозы (ГЭЦ). 

Основная часть. Оригинальный метод согласованного расчета 
частот и интенсивностей нормальных колебаний многоатомных 
молекул, названный комбинированным [1], сочетает классический 
анализ нормальных колебаний с квантово-химическим расчетом 
абсолютных интенсивностей полос поглощения. Расчет интенсив-
ностей в рамках данного метода сводится к вычислению матриц I и 
II, полученных соответственно квантово-химическим и классиче-
ским методами, и к их перемножению (III): 
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Полный вид матриц, входящих в данное выражение, и подроб-

ное описание алгоритма расчета приведены в [1]. 
Результаты анализа нормальных колебаний молекул биурета и 

моноэтаноламина явились составной частью исследований термо-
динамической устойчивости конформеров и таутомеров для ряда 
аминов и амидов. Прогнозирование термодинамических свойств 
биурета на основе данных анализа нормальных колебаний позволило 
обосновать оптимальные режимы осуществления химико-
технологического процесса синтеза аммиака в присутствии биурета. 

Различия теоретических спектров построенных молекулярных 
структурных моделей 2,6-ГЭЦ для 20 и 700С, обусловленные измене-
нием конформаций боковых эфирных групп, соответствуют наблю-
даемому перераспределению интенсивностей ИК полос поглощения в 
области 1200–900 см-1 при повышении температуры (рис. 1). 

Следовательно, по изменению интенсивностей полосы поглоще-
ния в области 1200–900 см-1 можно анализировать и контролировать 
процесс термического гелеобразования водных растворов простых 
эфиров целлюлозы, происходящий при нагревании растворов. 
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Рисунок 1 – Экспериментальные (а) и теоретические (б) ИК спектры 
поглощения водного раствора 2,6-ГЭЦ при температурах 20 и 70оС 

в диапазоне 1200–960 см-1 
Заключение. Результаты расчета позволяют объяснить 

наблюдаемые спектры биурета наличием в исследуемых образцах 
двух изомерных форм, а также вычислить термодинамические 
функции биурета, необходимые для проведения термодинамического 
анализа промышленно важного процесса аммонолиза биурета. 

Показано, что одним из факторов термического гелеобразования 
в водных растворах простых эфиров целлюлозы является конформа-
ционная подвижность боковых сложноэфирных группировок. 
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