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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

 

Актуальность темы 

Установление связи «спектр – структура – свойства» в биоорганических 

соединениях, перспективных с точек зрения фундаментальной науки и их прак-

тического использованиях, является одной из актуальных проблем биофизики. 

Определение особенностей строения и физико-химических свойств биомо-

лекулярных систем с использованием методов колебательной спектроскопии 

предполагает их описание как квантовых объектов. В колебательных спектрах 

содержится первичная информация об их строении и физико-химических свой-

ствах. Подавляющее большинство биомолекулярных систем состоит из большо-

го числа атомов и имеет сложное строение, и это находит своё отражение в их 

экспериментальных колебательных спектрах. Извлечь из них в полном объёме 

необходимую информацию о структуре и свойствах биомолекулярных систем и 

дать их интерпретацию, не опираясь на результаты молекулярного моделирова-

ния, использующего современные квантово-механические методы расчёта энер-

гии, структуры, механических и электрооптических параметров, самих колеба-

тельных спектров, практически невозможно. Это определяет актуальность при-

менения молекулярного моделирования в исследованиях биоорганических со-

единений с целью установления в них связи «спектр – структура – свойства».  

Объектами исследований, результаты которых представлены в диссерта-

ции, стали биоорганические соединения из класса углеводов (метил-β-D-

глюкопиранозид), спиртов (циклогексанол), и карбоновых кислот (бегеновая 

кислота), интерес к которым в настоящее время возрос со стороны молекуляр-

ной биофизики, физики твёрдого тела и оптики.  

Метил-ß-D-глюкопиранозид - представитель моносахаридов, свойства ко-

торых во многом определяются стерическим расположением (конформацией, 

конфигурацией) отдельных групп атомов, определяющим систему внутри- и 

межмолекулярных взаимодействий. Он широко используется для получения ле-

карственных и косметических препаратов, в качестве лигандов при создании 

никелевых комплексов в водно-органических средах, в производстве ряда клее-

вых композиций. В настоящее время извлечение информации о тонких деталях 

структуры таких биосоединений из наблюдаемых колебательных спектров 

представляет собой сложную задачу.  

Циклогексанолу присущ ярко выраженный полиморфизм, эксперименталь-

но установлено, что при определённых условиях он образует стеклофазу, обла-

дает конформационной мобильностью, его структура в значительной степени 

определена  водородной связью. Он – удобный объект для изучения межмоле-

кулярных взаимодействий, фазовых переходов и  структуры полиморфных мо-

дификаций методами молекулярного моделирования. 
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Бегеновая кислота – мало изученный объект в гомологическом ряду n-

карбоновых кислот, которые, как известно, обладают полиморфизмом, суще-

ствуют в различных кристаллических модификациях, стабильных только при 

определенных условиях, к которым относятся чистота образца, способ его кри-

сталлизации и температура, в конденсированном состоянии их молекулы с по-

мощью Н-связей объединены в циклические димеры.  

 

Цель и основные задачи работы 

Цель проведенных исследований такова: 

-  установить связь “спектр - структура – свойства” в биоорганических со-

единениях: циклогексанола, метил-β-D-глюкопиранозида, бегеновой кислоты; 

- дать теорию их строения и колебательных спектров; 

- полностью интерпретировать их ИК спектры на основе результатов моле-

кулярного моделирования в тесной связи с особенностями структуры и физико-

химическими свойствами. 

Достижение поставленной цели предполагает решение следующих задач: 

- квантово-механические расчеты энергий, геометрии, механических и 

электрооптических параметров молекул циклогексанола, метил-β-D-

глюкопиранозида, бегеновой кислоты, расчеты в гармоническом приближении 

их колебательных спектров и предварительная интерпретация измеренных ИК 

спектров на основе полученных результатов; 

- учёт влияния конформационных изменений на структуру и колебатель-

ные спектры исследуемых биомолекулярных систем (циклогексанол, бегеновая 

кислота) и уточнение интерпретации их ИК спектров; 

- учет влияния водородной связи на структуру и колебательные спектры 

исследуемых биомолекулярных систем и уточнение интерпретации измеренных 

ИК спектров на основе полученных результатов расчета; 

- учет механического ангармонизма в расчётах силовых постоянных и ко-

лебательных спектров конформеров циклогексанола, определение составных 

тонов и обертонов и полная интерпретация его измеренных ИК спектров. 

 

Научная новизна работы 

Проведённые исследования носили комплексный характер: использованы 

экспериментальные (ИКС и СКР) и теоретические методы колебательной спек-

троскопии, методы квантовой химии, в частности, метод теории функционала 

плотности (ТФП) с функционалом B3LYP в базисах 6-31G(d) и  6-31G(d,p). Ме-

тод ТФП в приложении к биосоединениям использован впервые.  

Теоретически обоснована структура циклогексанола и ее особенности: 

образование конформеров, полиморфизм, влияние водородной связи. 

Предложена структура метил-β-D-глюкопиранозида с учетом влияния на 

нее водородной связи. 
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Теоретически обоснована конформационная мобильность в бегеновой 

кислоте и установлено преобладающее влияние полиморфизма на ее ИК спек-

тры. 

Установлено проявление особенностей структуры исследованных биосо-

единений в их колебательных спектрах и дана их полная интерпретация. 

Продемонстрированы возможности метода ТФП в приложении к слож-

ным биомолекулярным системам. 

 

Практическая значимость результатов 

Полученные результаты и выводы относительно основных физико- хими-

ческих свойств исследованных биомолекулярных систем, особенностей их 

структуры и межмолекулярных взаимодействий, проявляющихся в колебатель-

ных спектрах, и апробированные при этом подходы к решению задач могут 

быть использованы в аналогичных  исследованиях родственных биомолекуляр-

ных систем, проводимых, в частности, в Саратовском госуниверситете, в инсти-

тутах физики НАН Украины, Киев, и Беларуси, Минск, в  институте низких 

температур и структурных исследований  АН Польши, Вроцлав. 

Результаты проведенных исследований доказывают целесообразность ис-

пользования метода ТФП, реализованного в программном комплексе         

GAUSSIAN-03, в решении проблемы установления связи “спектр - структура – 

свойства” для биомолекулярных систем.  

Являясь иллюстрацией возможностей современных методов квантовой 

химии в приложении к исследованию структуры, спектров и свойств биомоле-

кулярных систем, результаты диссертации могут использоваться в общих и спе-

циальных курсах по квантовой теории молекул, молекулярной биофизике, фи-

зике конденсированного состояния и др. для студентов физических, биофизиче-

ских и физико-химических специальностей и направлений университетов (СГУ, 

МГУ, С-ПГУ, Астраханский ГУ, Волгоградский ГУ и др.). 

 

Достоверность результатов диссертации 

Достоверность результатов обеспечивается комплексным подходом к про-

ведению исследований, сочетающим эксперимент и теорию, использованием 

физически корректных моделей, обоснованных методов и приближений, согла-

сием теоретических и экспериментальных данных по колебательным спектрам. 

Достоверность полученных результатов также подтверждена отсутствием про-

тиворечий между ними и результатами, опубликованными другими авторами. 
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Основные результаты и положения, выносимые на защиту 

1. Структурно-динамические модели биомолекул, их конформеров и           

Н-комплексов различного строения в гармоническом и ангармоническом (цик-

логекснол) приближениях. 

2. Интерпретация измеренных спектров ИК поглощения метил-β-D-

глюкопиранозида (при комнатной температуре),  бегеновой кислоты (в широ-

ком диапазоне температур), циклогексанола (в различных фазовых состояниях).  

3. Основным видом межмолекулярного взаимодействия в исследованных 

биосоединениях является Н-связь средней силы (∼ 1 – 8 ккал/моль), формирую-

щая структуры метил-β-D-глюкопиранозида, бегеновой кислоты и полиморф-

ных модификаций циклогексанола.  В метил-β-D-глюкопиранозиде возможно 

образование внутримолекулярной Н–связи.  

4. Обоснованный теоретически полиморфизм циклогекснола проявляется в 

образовании кристаллической фазы II, в которой реализуются циклические тет-

рамеры, кристаллических фаз III, III’, образованных бесконечными цепочками, 

состоящими из тетрамеров и тримеров соответственно, в стеклофазе могут со-

держаться зародыши всех перечисленных полиморфов. 

5. Температурные изменения ИК спектров бегеновой кислоты определены 

конформационной подвижностью её димеров, и установлено преобладающее 

влияние упаковочного полиморфизма на ее ИК спектры. 

6. Метод ТФП с использованием функционала B3LYP применим к исследо-

ванию структуры, спектров и свойств биомолекулярных систем.   

 

Апробация работы 

Результаты диссертационной работы докладывались на следующих Рос-

сийских и международных научных мероприятиях: 

- 6-ая Всероссийская конференция «Молекулярное моделирование», 2009,  

Москва, Россия; 

- XIX International School-Seminar “Spectroscopy of Molecules and Crystals” (IS-

SSMC), 2009, Beregove, Crimea, Ukraine; 

- XVIIIth International Conference "Horizons in Hydrogen Bond Research", 2009, 

Paris, France; 

- XXIV Съезд по спектроскопии. Молодежная школа по оптике и спектроско-

пии, 2010, Москва, Троицк, Россия; 

- XV Симпозиум по межмолекулярному взаимодействию и конформациям мо-

лекул, 2010, Петрозаводск, Россия; 

- 7-ая Всероссийская конференция «Молекулярное моделирование», 2011, 

Москва, Россия; 

- XI
th

 International Conference on Molecular Spectroscopy, 2011, Wroclaw-Kundova 

Zdroj, Poland; 
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- XX International School-Seminar of  Galina Puchkovska "Spectroscopy of Mole-

cules and Crystals" (ISSSMC), 2011, Beregove, Crimea, Ukraine; 

- Международная школа-конференция молодых ученых и специалистов "Со-

временные проблемы физики", 2012, Минск, Беларусь;  

- XVI Симпозиум по межмолекулярному взаимодействию и конформациям мо-

лекул, 2012, Иваново, Россия; 

- The 3-rd International Symposium "Molecular Photonics" dedacted to academician 

A.N. Terenin, 2012, Repino, St. Petersburg, Russia. 

-  XXI International School-Seminar of  Galina Puchkovska "Spectroscopy of Mole-

cules and Crystals" (ISSSMC), 2013, Beregove, Crimea, Ukraine; 

- XV Семинар по межмолекулярному взаимодействию и конформациям моле-

кул, 2013, Москва, Россия; 

- XIII, 2009, XIV, 2010, XV, 2011,XVI, 2012, XVI, 2013 Международные школы 

для студентов и молодых учёных по оптике, лазерной физике и биофизике (Sa-

ratov Fall Meeting). 

 

Публикации 

Содержание и основные результаты диссертации отражены в 32 научных 

публикациях: 8 статьях, 5 из которых опубликованы в периодических изданиях, 

входящих в список ВАК, и 24 тезисах научных мероприятий различного уровня. 

 

Личный вклад соискателя 

Проведенные исследования носили комплексный характер. ИК спектр ме-

тил-ß-D-глюкопиранозида измерен  д.ф.-м.н. М.В. Королевич из Института фи-

зики им. Б.И. Степанова НАН Беларуси, Минск. Колебательные спектры цикло-

гексанола в различных фазовых состояниях и при разных температурах измере-

ны д.ф.-м.н. Н.А. Давыдовой, а ИК спектры бегеновой кислоты – проф. Пучков-

ской Г.А. и сотрудниками из Института физики НАН Украины, Киев, на обору-

довании Института низких температур и структурных исследований АН Поль-

ши, Вроцлав. 

Теоретическая часть исследований проводилась в Саратовском государ-

ственном университете им. Н.Г.Чернышевсого. Личный вклад соискателя со-

стоит в участии в постановке задач, в проведении моделирования исследуемых 

биомолекулярных систем, анализе и обработке полученных результатов с по-

следующем их использованием для интерпретации измеренных спектров, уста-

новления связи “спектр - структура – свойства” для исследуемых биосоедине-

ний. 

 

 

 

 



8 

 

Структура и объем диссертации 

Диссертация состоит из введения, четырёх глав, заключения, списка лите-

ратуры из 140 наименований. Общий объём диссертации составляет 162 стра-

ницы текста, включающего 24 таблицы и 35 рисунков. 

 

 ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

 

Во введении дано обоснование актуальности темы, сформулированы цель 

и задачи исследования, показаны научная новизна и практическая значимость 

работы. 

В первой главе указаны основные физико-химические свойства (конфор-

мационная мобильность, полиморфизм) исследуемых биосоединений, которые в 

значительной степени определяются водородной связью. Эти свойства могут 

быть описаны на основании анализа измеренных колебательных спектров био-

соединений и результатов моделирования их структуры и спектров. Кратко об-

суждены экспериментальные и теоретические методы исследования структуры 

и свойств биосоединений. Более подробно описаны базисные наборы и методы 

теории функционала плотности (ТФП) и теоретической колебательной спектро-

скопии. Результатом рассмотрения стал выбор метода ТФП, функционала 

B3LYP и базисов 6-31G (d), 6-31G (d,p) [1,2] для молекулярного моделирования. 

Во второй главе обсуждены особенности структуры, полиморфизм и ко-

лебательные спектры циклогексанола по данным эксперимента и молекулярно-

го моделирования. 

Методами нейтронографии и рентгеноструктурного анализа установлено 

существование нескольких полиморфных модификаций циклогексанола [3], 

структуры которых в значительной степени определяются водородной связью и 

конформационным составом молекул. Существует четыре конформера молеку-

лы циклогексанола [3], различающихся ориентацией гидроксильной группы.  

Измеренные ИК спектры полиморфных модификаций, на формирование 

которых существенно влияет водородная связь,  и конформационный состав об-

разца, отличаются друг от друга. 

Для теоретического обосновании экспериментальных данных по  струк-

туре циклогексанола, ее особенностей и проявления их в колебательных спек-

трах, полной интерпретации его ИК спектров с учетом этих особенностей и 

свойств проведено молекулярное моделирование структуры и спектров кон-

формеров его молекулы и их комплексов с водородной связью в гармоническом 

приближении, учет механического ангармонизма.  

В рамках модели изолированной молекулы установлено строение ее кон-

формеров (рис.1), дана интерпретация ИК спектров конформеров по коэффици-

ентам форм нормальных колебаний и их интенсивностям, определены спек-
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трально-структурные признаки (частоты), позволяющие различать конформеры 

различного строения (рис.2).  

Деформационные коле-

бания циклогексанового 

кольца ν9, ν16, ν14, ν15 

позволяют установить 

аксиальное или эквато-

риальное положение 

гидроксильной группы 

относительно углерод-

ного кольца молекулы, 

колебания ν17 – ν19, ν34 - 

геометрическое положе-

ние атома водорода  

гидроксильной группы в 

характерном двугранном 

угле H8-O7-C1-H9 (рис.2). 

 

 
Рис.2. Теоретические спектры молекулы циклогексана и конформеров (1 - 4) циклогексанола. 

 

На основе анализа экспериментальных спектров циклогексанола и теоре-

тических спектров его конформеров, сделано заключение о реализации в кри-

сталлических фазах II, III конформеров 1, 2. В фазе II преобладает конформер 1. 

Пластическая фаза представляет собой смесь конформеров различного строе-

ния. 

Анализ высокочастотной области валентных колебаний связей О–Н ИК 

спектров конформеров указал на ограниченность модели изолированного кон-

Рис. 1. Структура конформеров циклогексанола 
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формера, поэтому в диссертации проведено моделирование комплексов цикло-

гексанола с водородной связью в гармоническом приближении. Н-комплексы 

составлены из конформеров 1, 2 и представляют собой тример и тетрамеры раз-

личного строения (рис.3). На основании моделирования установлено их строе-

ние и оптимизированы их геометрии. Установлено, что комплексообразование 

не изменяет конформацию циклогексанового кольца, в то время как геометрия 

фрагментов вблизи водородных мостиков изменяется. 

 
Рис.3. Структура Н-комплексов циклогексанола: 

тримера (а), тетрамера 1 (б), тетрамера 2 (в) 
 

Выход за рамки изолированной молекулы и учет водородных связей 

улучшил согласие рассчитанных и измеренных спектров.  

Анализ  экспериментальных и теоретических спектров позволил сделать 

вывод о соответствии спектра тетрамера 1 спектру кристаллической фазы II, а 

спектра тетрамера 2 – спектру кристаллической фазы III (рис.4). Пластическая 

фаза может представлять собой смесь Н-комплексов различного строения, со-

ставленных из различных конформеров. 

 
 
Рис. 4. ИК спектры циклогексанола: экспериментальные: 1 – пластическая фаза; 

2 – фаза II; 3 – фаза III; теоретические: 4 – тример; 5 – тетрамер 1; 6 – тетрамер 2. 
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Моделирование в рамках гармонического приближения не позволило тео-

ретически обосновать наличие в ИК спектре целого ряда полос, в частности ха-

рактерного для кристаллической фазы II широкого интенсивного пика с макси-

мумом 1517 см
-1

. Это удалось сделать при учете механического ангармонизма.  

Полоса с максимумом 1517 см
-1

 характеризуются высокой плотностью 

колебательных состояний: здесь проявляются обертон деформационного коле-

бания 783 см
-1

 Н-комплекса и составные частоты циклогексанового кольца. 

Конечным результатом моделирования стала полная интерпретация изме-

ренных спектров разных кристаллических модификаций в тесной связи со 

структурой и свойствами циклогексанола.  

В третьей главе обсуждены структуры, водородная связь и ИК спектры 

метил-ß-D-глюкопиранозида по данным эксперимента и молекулярного моде-

лирования. 

С целью определения влияния оксиметильного замещения на ИК спектр 

метил-β-D-глюкопиранозида, получения данных о возможной структуре образ-

ца и выяснения влияния водородной связи на ИК спектр проведено моделиро-

вание изолированной молекулы и Н-комплексов метил-β-D-глюкопиранозида. 

В рамках модели изолированной молекулы установлено строение молеку-

лы метил-β-D-глюкопиранозида  и вычислены геометрические параметры, дана 

интерпретация ИК спектров конформеров по коэффициентам форм нормальных 

колебаний и их интенсивностям.  

Большинство рассчитанных частот и интен-

сивностей находятся в удовлетворительном 

согласии с экспериментальными.  

Центр тяжести полосы измеренного спектра 

соответствует 3310 см
–1

 и сдвинут в низко-

частотную область относительно интервала 

3552 – 3537 см
–1

, в котором проявляются ва-

лентные колебания связей О–Н изолирован-

ной молекулы. Это – следствие проявления 

водородной связи, которая не учтена в рам-

ках изолированной модели. 

Построены структурно–динамические моде-

ли трех простейших наиболее вероятных Н-

комплексов: димеров, ассоциированных раз-

личными способами (рис.5). При объедине-

нии двух молекул в димер частоты изолиро-

ванной молекулы расщепляются, появляют-

ся новые частоты, относящиеся к колебани-

ям водородного мостика О-Н…..О. 

 

Рис. 5. Строение Н-комплексов 

молекул метил-ß-D-глюкопиранозида 
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Спектр существенно усложняется, в целом становясь ближе к экспери-

ментальному. Интенсивности валентных колебаний связей О – Н (рис. 6), про-

тон которых обобществляется при комплексообразовании, сильно  возрастают, а 

частоты сдвигаются в длинноволновую сторону. 
 

 

Рис.6. ИК спектры метил-ß-D-глюкопиранозида: эксперимент (1), 

теория (2 -   молекула, 3 - Н-комплекс I, 4 - Н-комплекс II, 5- Н-комплекс III) 

 

Учет образования водородных связей в его простейшем варианте позво-

лил улучшить результаты расчета ИК спектров и уточнить интерпретацию из-

меренного ИК спектра в областях проявления валентных колебаний связей О–Н 

и С–Н  и некоторых аналитически важных полос. Измеренный ИК спектр явля-

ется суперпозицией спектров  Н-комплексов, различного строения. 

 В четвертой главе обсуждены структура, полиморфизм и конформаци-

онная подвижность бегеновой кислоты по данным эксперимента и молекуляр-

ного моделирования. 

Сдвиг полос измеренных в интервале температур 11 – 350К ИК спектров 

и появление новых, трансформация их формы и перераспределение интенсив-

ности могут быть объяснены полиморфными превращениями и конформацион-

ной подвижностью молекул [4]. 

В рамках модели изолированной молекулы получена структура бегеновой 

кислоты и рассчитан ее ИК спектр, который неудовлетворительно воспроизво-

дит измеренный. Стало очевидным, что для уточнения интерпретации измерен-

ных при разных температурах спектров  и обоснования их изменений необхо-

димо провести моделирование Н-комплексов. Н-комплексы представляет собой 

циклические димеры. Рабочая гипотеза заключается в том, что при изменении 

температуры изменяется конформация димера (рис.7): углы поворота вокруг 

связи Сα – С и следующей за ней связи С – С могут изменяться на незначитель-

ную величину в пределах 3 – 7°[4]. 

3408 
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Учет водородной связи обеспечил удовлетворительное согласие измерен-

ных и рассчитанных ИК спектров. Моделирование конформеров димеров беге-

новой кислоты позволило объяснить температурные изменения ИК спектров. 

Эти изменения наиболее наглядно проявляются в области 500-750 см
-1

 (рис. 8), 

соответствующей деформационным колебаниям димерного кольца и прилега-

ющих к нему фрагментов алкильного радикала (АР). 

 
 
Рис. 8. Экспериментальные спектры бегеновой кислоты 

и теоретические спектры конформеров (1-10) 
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Рис. 7.. Строение димера бегеновой кислоты 
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Более значительные температурные изменения в  области колебаний 900 – 

1000 см
-1

 и в области колебаний карбонильной группы 1660 – 1760 см
-1

 (рис. 9) 

не удалось объяснить в рамках рабочей гипотезы. 

 
 

Рис. 9. Экспериментальные спектры бегеновой кислоты 

и теоретические спектры конформеров (1-10) 

 

С большой степенью вероятности эти изменения могут быть определены 

упаковочным полиморфизмом. Для н - карбоновых кислот четного ряда уста-

новлено существование кристаллических форм A, B, C и низкотемпературной 

фазы E [4].  

Опираясь на данные для гомологического ряда карбоновых кислот можно 

утверждать, что существует несколько спектрально различимы полиморфных 

модификаций бегеновой кислоты, в том числе предположить образование низ-

котемпературной Е модификации. Эти кристаллические модификации реализу-

ются в разных температурных интервалах и зависят от способа получения и чи-

стоты образца. 

В заключении сформулированы основные результаты и выводы:  

1. Теоретически обоснована способность циклогексанола существо-

вать в виде 4 конформеров с различной ориентацией гидроксильной группы. 

Кристаллические фазы II, III образованы конформерами 1, 2. В фазе II преобла-

дает конформер 1. Пластическая фаза представляет собой смесь конформеров 
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различного строения. В кристаллических фазах II, III реализуются водородные 

комплексы: тетрамеры 1, 2 соответственно. Пластическая фаза является смесью 

доменов, состоящих из Н-комплексов различного строения, составленных из 

различных конформеров. Учет механического ангармонизма в циклогексаноле 

улучшил согласие теоретических и экспериментальных частот в области сред-

них и высоких частот ИК спектра, а так же позволил установить составные ча-

стоты и обертоны, уточнил интерпретацию измеренных спектров, сделав её бо-

лее полной. Влияние водородной связи на спектр намного сильнее механиче-

ского ангармонизма в областях, которые соответствуют колебаниям структур-

ных элементов ядра Н-комплекса.  

2. Определены спектральные признаки оксиметильного замещения 

метил-β-D-глюкопиранозида. Комплексообразование не сказывается на кон-

формации пиранозного кольца, но изменяет геометрию ядра Н-комплекса. Учет 

водородных связей в его простейшем варианте улучшил согласие рассчитанного 

и измеренного ИК спектров и позволил уточнить его интерпретацию, в частно-

сти в областях валентных колебаний связей О – Н (3100 – 3700 см
-1

) и С – Н 

(2750 –3050 см
-1

) и некоторых аналитически важных полос из других областей. 

Измеренный ИК спектр является суперпозицией спектров  Н-комплексов, раз-

личного строения, полосы которых перекрываются, что объясняет диффузный 

характер измеренного ИК спектра.  

3. При полиморфных превращениях в бегеновой кислоте возможны 

изменения ориентации димерного кольца относительно АР и ориентации фраг-

мента, содержащего карбоксильную группу и ближайшую к ней метильную 

группу относительно оставшейся части АР. Установлено строение и вычислены 

геометрические параметры конформеров димеров, различающихся углами по-

ворота в диапазоне 3–7° относительно ближайших к карбоксильной группе С – 

С связей. Изменения в ИК спектрах, измеренных в диапазоне температур 11 – 

350 К, объясняются конформационной подвижностью молекул и полиморфны-

ми переходами. По всей вероятности, бегеновая кислота может образовывать 3-

4 полиморфные модификации: А, B, С и низкотемпературную E. Указанные по-

лиморфные модификации отличаются друг от друга упаковкой, при этом суще-

ственно возрастает влияние межмолекулярного взаимодействия. 

4. Использование метода ТФП с функционалом B3LYP в приложении 

к сложным биомолекулярным системам можно считать оправданным, что поз-

воляет утверждать, что этот метод достаточно перспективен в исследованиях, 

аналогичных проведенным в данной работе. 
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