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Аннотация. Представлены результаты разработки и примене-

ния оригинального компьютерного метода анализа инфракрасных 

(ИК) спектров сложных органических соединений. Продемонстри-

рована эффективность его использования при установлении спек-

тро-структурных корреляций для углеводов медицинского и техни-

ческого назначения. 

 

Современная наука сосредоточила усиленное внимание на ис-

следовании нанообъектов и разработке нанотехнологий, в частно-

сти, на создании веществ с заданными физическими свойствами 

или с определенной биологической активностью. Для решения этих 

задач могут быть использованы многие подходы к исследованию 

молекулярного мира, разработанные в рамках молекулярной спек-

троскопии. 

В работе представлен комплекс программ полного расчета  ко-

лебательных спектров (частот, распределений потенциальной энер-

гии нормальных колебаний, декартовых смещений атомов, абсо-
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лютных интенсивностей ИК полос поглощения) многоатомных мо-

лекул (рис. 1). Данный программный комплекс дает возможность 

детально интерпретировать ИК спектры органических соединений 

различных классов, предсказывать эффекты влияния на них меж-

молекулярных взаимодействий.  

 
Рисунок 1  Блок-схема программного комплекса для теоретического анализа ИК 

спектров сложных молекул 
 

В нем реализованы два метода полного расчета спектра: класси-

ческий параметрический, основанный на валентно-оптической тео-

рии (Блок 1 + Блок 1а); нетрадиционный комбинированный (Блок 1 
+ Блок 2), сочетающий расчет частот нормальных колебаний моле-

кул классическим методом с квантово-химической оценкой абсо-

лютных интенсивностей. 
Анализ ИК спектров гидроксиэтилцеллюлозы (ГЭЦ) комбини-

рованным методом показал, что одним из факторов термического 

гелеобразования в водных растворах простых эфиров целлюлозы 

является конформационная подвижность боковых сложноэфирных 
группировок. Различия теоретических спектров молекулярных 

структурных моделей 2,6-ГЭЦ для 20 и 70
0
С, обусловленные изме-

нением конформаций боковых эфирных групп, 
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соответствуют наблю-

даемому перерас-
пределению интен-

сивностей ИК полос  

поглощения в области 
1200 – 900 см

-1 
при по-

вышении темпера-

туры (рис.2). 
Следовательно, по 

изменению интенсив-

ностей полосы погло-

щения в области 1200–
900 см

-1
 можно анали-

зировать и контро-

лировать процесс тер-
мического гелеоб-

разования водных растворов простых эфиров целлюлозы, происхо-

дящий при нагревании растворов. 

Использование предложенного метода для расчетов ИК спек-
тров метил- и нитропроизводных моносахаридов приводит к  ре-

зультатам, которые хорошо согласуются с экспериментальными 

данными, имеют большие предсказательные возможности и позво-
ляют получить необходимые для практики спектро-структурные 

зависимости.  
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АВТОМАТИЗАЦИЯ ПРОЕКТИРОВАНИЯ 

ЭНЕРГОСБЕРЕГАЮЩИХ КОНСТРУКЦИЙ АГРЕГАТОВ 

ДЛЯ ОБРАБОТКИ ПОЧВЫ 

 

Агрегаты для обработки почвы, компьютерное проектирование, 
инженерный анализ 
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Рисунок 2  Экспериментальные (а) и теоретиче-

ские (б) ИК спектры поглощения водного раствора 
2,6-ГЭЦ при температурах 20 и 70оС  в диапазоне 

1200–960 см-1 
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