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Knactep koHdepeHunn «OprXmm-2016»
BKIlOMaeT B cebs crnenyrowme MeponpuaTus:

XIX MonoaéxHyro KOH(epeHLNIO-LLKOY N0 OpraHNYecKon XMmMmm
KoHdepeHumto «Ycnexm XumMmn reTepoumnKinmnmyYecknx coeanHeHnm»
KoHdepeHunto «MeguumnHckaa n dnoopraHndeckass XMMmns»

VI MexgyHapoaHbI CUMNO3UYM Mo MeTarnnoopraHNYeckon XmmMmm
C 3aneMeHTaMun Hay4Hou wwkonbl (nog armgon PH®, npoekt 14-43-00017)

1-t0 Bcepoccuimckyo KOHEPEHLMIO C arieMeHTaMn Hay4YHOW LLUKOSTb
«KomnboTepHOe MoaenMpoBaHne reTePOoLMKIIMYECKUX NOSTUMEPOB»

OpraHusauum coy4ypeguTtenu
Knacrtepa KoHdpepeHuun «OprXum-2016»

Poccunckas akagemma Hayk

Hay4HbI coBeT no opraHnyeckon xummnmn PAH
Poccuinckuin poHa pyHaaMeHTanbHbIX UccneaoBaHum
Poccunckuim HayvHbIv hoHA

CaHkTt-lNeTepbyprckoe otaeneHne Poccnnckoro xmmmyeckoro obuiecrsa
um. 1. 1. MenpeneeBa

CaHkT-lNeTepbyprckui rocygapCTBEHHbIN YHUBEPCUTET

CaHkT-leTepbyprckmin rocygapCTBEHHbBIN TEXHONOMMYECKUIA MHCTUTYT
(TEXHUYECKMI YHUBEPCUTET)

MHCTUTYT BbICOKOMONEKYNAPHbIX coeanHeHnn PAH
NHCTUTYT opraHmnyeckon xummm um. H. 1. 3ennHckoro PAH
NHCTUTYT opraHudeckon un omsmyeckom xummm um. A. E. Apbysosa KasHL| PAH

NHCTUTYT opraHudeckoro cnuHtesa um. U. A. MNMoctosckoro YpOPAH



NMporpammMmHbIN KOoMUTeT Knactepa «OprXum-2016»

akag. Eropos M. . — conpeacenatens akag. Mysadphapos A. M.
akag. CnHawwuH O. I'. — conpeacenaresnb akag. Hedgépnos O. M.
akag. YapywwuH B. H. — conpeaceparenb akag. Hosakos U. A.
akag. Abakymos I". A. akag. lNapmoH B. H.
akag. AngowunH C. M. akag. Carpees P. 3.
akag. Ancdoumos M. B. akapn. Cakosuy . B.
akag. beneukasa W. I1. akag. TaptakoBckum B. A.
akag. bybHos HO. H. akag. Tpodumos b. A.
akag. Epémenrko U. J1. akag. Xamkmes C. H.
akag. 3ecupos H. C. akag. Xoxnos A. P.
akag. KoHoBaros A. U. akag. Llmeaase A. O.
akag. JlyHnH B. B. akag. YynaxmH O. H.
akag. MunkuH B. U. akag. FOHycos M. C.

akan. Moucees . .

MecTHbIN oprkomuTeT Knacrtepa «OprXmm-2016»

uneH-kopp. KykywkuH B. KO. — npeacenartens K.X.H. PaccaguH B. A.
npod. banosa N. A. — 3am. npeacepartens K.X.H. CmnpHoB A. C.
npod. MNapabampkmy A. B. — 3am. npegceparens K.X.H. Opxutyesa E. b.
npod. JitonnH C. B. — 3am. npeacepartens AngpyceHko E. B.
npod. Micnamosa P. M. — y4éHbI cekpeTapb AdbaHaceHko A. M.
npod. KysHeuos M. A. BapaHoBa U. A.
npodp. OcTtposckum B. A. bospckas L. B.
npod. TpudoHos P. E. BypbsiHoBa B. K.
K.X.H. Enucees N. . [o6pbiHMH M. B.
K.X.H. Kurxxanos M. A. 3umunn . IM.

K.X.H. JlapuH C. B. Muxeppos A. C.
K.X.H. HoBukoB A. C. Anpadosa E. C.

K.X.H. [MonoBa E. A.
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XIX MosiodéxHasi KOHghepeHUUsI-wKoa
Mo op2aHu4YeckKkou xumuu
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NMporpaMMHbIN KOMUTET

Eropos M. l'. — conpegcenaTterns
CuHsawwH O. I'. — conpeacepaTtenb
YapywuH B. H. — conpeacepatens
Abakymos I". A.

AnpowwuH C. M.

Andcumos M. B.

Beneukasa . IN.

By6Hos tO. H.

Epémenko U. J1.

3edumpos H. C.

KoHoBaros A. .

INyHnH B. B.

MwuHkuH B. W.

Mowucees . U.
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Mysadpapos A. M.
Hedénos O. M.
Hosakos U. A.
MapmoH B. H.
CarpeeB P. 3.
Cakosuy . B.
TapTtakoBckui B. A.
Tpodgumos b. A.
Xapxwues C. H.
Xoxros A. P.
Lneanse A. 1O.
YynaxuH O. H.
FOHycos M. C.



KoHobepeHyus «Ycnexu xumuu 2emepoyuKsiudeckux coeOuHeHul»

OprkomureT
npod. KysHeuosB M. A. — conpencenarens npoc. XnebHunkos A. P.
npod. OcTtpoBckuin B. A. — conpeacenarens K.X.H. Kynawosa A. E.

npod. MonyaHos A. l. — 3aMm. npeacenarens
K.X.H. PocToBckumn H. B. — y4éHbIN cekpeTapb

npodp. Hoenkos M. C.

NMporpammHbIN KOMUTET

4n.-kopp. AHaHukos B. 1. npod. HeHangexko B. T.
npod. bepectoBuukasa B. M. npod. OcTtposckun B. A.
yn.-kopp. N'pomos C. 1. npod. Moxxapckun A. .
npod. N'ynesckas A. B. yneH-kopp. PycuHos B. J1.
yn.-kopp. OxemuneB Y. M. npod. Tomunos HO. B.
yrieH-kopp. Kondpman O. U. akag. YapywwuH B. H.
akag. MuHkuH B. W. akag. YynaxuH O. H.

KoHopepeHyusi «MeduuuHckasi u b6uoop2aHu4decKasi Xumusi»

OprkomureT
npod. Mapabagxuy A. B. — npeacegartens K.X.H. XaputoHos C. B.
npod. TpudoHos P. E. — 3am. npeacenatens K.X.H. MameTHabuneB T. 3.
npod. Kpacasun M. 1O. K.X.H. [NonoBa E. A.
npod. OcTtpoBckuin B. A. K.X.H. Opxutyesa E. b.

MporpamMMHbIN KOMUTET

yn.-kopp. bavypuH C. O. npod. Munaesa E. P.
npod. bpeamxun A. A. 4n.-kopp. HudaHTbeB H. 3.
un.-kopp. Bapdonomees C. 1. npod. NMopowkos B. B.
yn.-kopp. Mabmbos A. I, yn.-kopp. PycuHos B. J1.
akag. 3edumpos H. C. akag. YynaxuH O. H.
yneH-kopp. Kouyetkos C. H. akag. FOHycos M. C.

yneH-kopp. KyunH A. B.

KoHdepeHums opraHmnsoBaHa npu yqactum HTC «TpaHcnaumoHHas megmumnHay
TexHonormyeckon nnatgopmbel «MeguumHa Gygyiero»
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VI MexxOyHapOoOHbIl cuMno3uyM o Memarssioop2aHu4yecKol
XUMUU ¢ 357ieMeHmamMu Hay4YHOU WKOJIbl
(nod sa2udol PH®; npoekm 14-43-00017)

OprkomureT
yn.-kopp. KykywkuH B. HO. — npeacegartens npo. MNpaw ga Cunbea M. .
npod. bosipckun B. . — 3am. npeacenarens K.X.H. HoBukos A. C.

npod. NMombGenpy A. XK. J1.

MporpammHbIN KOMUTET

akag. Abakymos I'. A. akag. MuHkuH B. W.

akag. AngowmH C. M. akag. Mowucees U. U.
4n.-kopp. AHaHukos B. 1. akag. Mysadpapos A. M.
akag. by6Hos HO. H. akaa. Hoesotopues B. M.
akag. beneukas W. IM. un.-kopp. ®eatowkuH A. J1.
yn.-kopp. byxtuspos B. U. yn.-kopp. OByapeHko B. U.
akag. Epémenko U. J1. 4n.-kopp. CtopoxeHko 1. A.
npod. Kapacuk A. A. yn.-kopp. Yepkacos B. K.

uneH-kopp. Kondman O. U.

1-51 Bcepocculickasi KOHbepeHyusi ¢ asieMeHmamMu Hay4YHou
wkosbl «kKomnbromepHoe modesiupogaHue 2emepouUUK/IUYeCKUX
nosiuMepos»

OprkomureT

Jonmn C. B., o.d.-m.H., aupektop MIBC PAH — npeacepatenn
Axumanckui A. B., O.x.H., 3aM. gupekTopa no Hay4Houn pabote UBC PAH
JNTapwun C. B., k.d.-m.H., UBC PAH

Amunposa A. P., k.¢p.-m.H., UBC PAH

danbkoBud C. I, K.¢h.-M. H., UIBC PA



BOJOPOJHASA CBsA3b U IEPEXO/I IPOTOHA B KOMIIVIEKCAX
®OCP®OPHOBATUCTBIX KUCJAOT. KBAHTOBO-XUMUYECKUI

PACUET TBEPIOTEJIBHBIX CIIEKTPOB 31p gaMmP
['uba I/I.C.l, Tynuknna E.IO.l, Masyp A.C.l, [llengepoBuy I/I.F.Z, JlenrcoB F.C.l, Toncroit II.M.}

1 - Canxm-Ilemepbypeckuii cocyoapcmeennwiii ynusepcumem, Cankm-Ilemepoype, Poccus
2 - Uncmumym xumuu, ynusepcumem Pezencoypea, I'epmanus

I.giba@spbu.ru

JlanHas pa®oTa MOCBSIIEHA W3YYEHUIO MEXMOJIEKYSIPHBIX KOMIUIEKCOB C BOJIOPOIHOM CBSI3BIO,
obOpazoBaHHBIX (PochopHOBaTHCTEIMU KuciIoTaMu Ro;POOH ¢ paznuyHbIME akIeNTOpaMH MPOTOHA
B. PaccmoTpenbl KOMIUIEKCHI Kak MoJIeKyIsipHoro tuna, POOH---B, Tak u nuBuTTEprOHBI
POO(-)---HB(+). OcHoBHO# 3amadell pabOThl ObLIO HM3yYCHHE BIUSHUS HM3MCHEHHS T'€OMETPUH
BOJIOPOZHOTO MOCTHKA Ha CHEeKTpaibHbie napameTpsbl 31P IMP, a nMeHHO Ha KOMIIOHEHTHI TEH30pa
aam3otponuu xumudeckoro ciasura (CSA) aroma docdopa. Takxke paccMOTpeHbI 3PHEKTHI
BiMsiHAS MoGmIBHOCTH 3amecTuTeneii R (R = H, CH,CHa, CeHs) Ha criekTpansHbie apamerpsi - P.
B nuTeparype CBEACHHS 00 MHTEPIPETALMH XHMHYCCKHX CABHIOB -'P B TEPMHHAX TEOMETPHH
MEKMOJICKYJISIPHBIX KOMIUIEKCOB OOpbIBOUHBI [1, 2], HECMOTpS Ha TO, YTO HAKOIUIEH JAOCTATOYHO
OOIIMPHBIM MaTepuan MO BIUSHUIO 3aMeCcTUTEeNe Ha aOCONIOTHOE 3HAYeHUE H30TPOMHOIO
XuMmdgeckoro casura - P [3].

CTpyKTypbl OCHOBHBIX MCCJIEJOBAHHBIX KOMIIEKCOB MTOKa3aHbl Ha pUCYHKe. KOMITIEKChl N3ydanuch
MPU TOMOIIM KBaHTOBO-XMMHUYECKHX pacueToB 1o merony DFT, a Takxke, B psne ciydaeB, npu
MOMONIY YKCIIEPUMEHTAIBHON TBEPAOTEIBHON CIIEKTPOCKOITUN 3p IMP.
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HccnenoBanue NpoLEcCOB MOJEKYISIPHOH €aMOCOOpKHM 3aHMMAeT BaXXHOE MECTO B 00jacTu
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