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Цель работы: 

Внедрение программного комплекса 
HyperChem 8.0 для выполнения задач, 
стоящих при изучении химии в средней 

школе, проведение молекулярного 
моделирования, а также квантово-

химический расчёт некоторых параметров 
отдельных химических соединений.



�Анализ литературных данных;

�Освоение алгоритма работы в HyperChem 8.0;

�Построение моделей химических соединений и 
определение их основных молекулярных параметров;

�Проведение квантово-химического расчёта выбранных 
химических соединений

Задачи:



От чего зависят свойства веществ? 



Основные разделы современной химии

Химия

Неорганическая

Органическая

Аналитическая

Физическая

Биологическая Химическая 
термодинамика

Химическая 
кинетика

Квантовая химия



Программы, используемые для проведения 
квантово-химических расчётов



Программный комплекс
HyperChem 8.0



Возможности HyperChem 8.0, необходимые 
для реализации поставленной цели

1. Совместимость с 64-х битной операционной системой Windows;

2. Построение 3-D моделей молекул веществ, наглядно демонстрирующих 
качественный и количественный состав молекул, их пространственное 
строение, а также распределение электронной плотности между 
атомами в молекуле.

3. Позволяет проводить квантово-химические расчёты, результатами 
которых являются значения геометрических параметров молекул, 
дипольные моменты, энергии химических связей между атомами в 
молекулах, что позволяет судить о реакционной способности веществ и 
их устойчивости.

4. Имеет встроенную базу данных со значениями основных параметров 
химических элементов и некоторых молекул, и позволяет сохранить 
полученные результаты с возможность их дальнейшей обработки, а 
также имеет интуитивно простой интерфейс.



Объекты исследования
• Представители летучих водородных 

соединений некоторых неметаллов, в том 
числе галогеноводороды

• Кислородсодержащие кислоты 
галогенов, в том числе несуществующие 
кислоты фтора

• Отдельные органические соединения: 
глицин, молочная и уксусная кислоты



Визуализация строения объектов с 
помощью HyperChem 8.0

































Выводы:

1. Критически проанализированы литературные 
источники по молекулярному компьютерному 
моделированию, а также основам неорганической и 
квантовой химии.

2. Освоен алгоритм работы в программном комплексе 
HyperChem 8.0.

3. Выбраны соответствующие объекты для 
моделирования.

4. Построены 3-D модели химических соединений.
5. Произведен квантово-химический расчёт 

перечисленных выше химических соединений и определены 
валентные углы, длины химических связей, дипольные 
моменты,  а также значения энтальпий образования этих 
соединений и их полная энергия. 



Спасибо за внимание! 


