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Квантово-химическими методами ― полуэмпирическим (АМ1) и  ab initio (STO-
3G, 6-31G**) (RHF, Polak-Ribiere) с помощью пакета программ HyperChem нами 
исследован молекулярный комплекс, образованный молекулами растворителя ─ 
N≡C-(CH2)2-O-CH2−C4H7O (1) и бензола (2). Рассмотрены все возможные подходы 
молекулы (1) к молекуле (2). 
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Установлено, что   наиболее устойчивым  при расчете методом АМ1 является 

комплекс (3) (∆∆Hf
º= -1,336 ккал/моль), а при неэмпирических расчетах ― 

комплексы (4) (∆Εполн.= -1,376 ккал/моль (STO-3G)) и (5) (∆Εполн.= -2,116 ккал/моль 
(6-31G**)). 
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