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Для исследования и объяснения действия селективных растворителей 
подход, основанный на квантово-химическом моделировании взаимодействия 
между растворителем и растворенным веществом с использованием приближения 
супермолекулы, может оказаться весьма перспективным. 

В связи с этим нами рассмотрены все возможные положения молекулы 
растворителя тетрагидрофуран-2-ил-метанол (1) относительно молекулы бензола 
(2). Полученные молекулярные комплексы исследованы квантово-химическими 
методами ― полуэмпирическим (АМ1) и  ab initio (STO-3G, 6-31G**) (RHF, Polak-
Ribiere) с помощью пакета программ Hyperchem.. 
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Выяснено, что   наиболее устойчивым  при расчете методом АМ1 является 

комплекс (3) (∆∆Hf
º= -1,213 ккал/моль), а при неэмпирических расчетах ― 

комплексы (4) (∆Εполн.= -1,694 ккал/моль (STO-3G)) и (5) (∆Εполн.= -1,724 ккал/моль 
(6-31G**)). 
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