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ВСТУП 

Квантову хімію та квантово-механічні розрахунки використовують 

для передбачення геометричної будови, енергії, термодинамічних 

характеристик не тільки для уже відомих, а і для теоретично можливих 

молекул. На даний час квантово-механічний метод досліджень надзвичайно 

швидко розвивається, він є одним з найважливіших методів хімічних 

досліджень. Певної цінності цей метод набуває в процесі передбачення 

властивостей ще невідомих сполук, синтез яких може бути досить складною 

процедурою, яка вимагає великих витрат часу і матеріальних ресурсів 

дослідників. Також на сучасному етапі розвитку комп'ютерних технологій і 

створення високопродуктивних і універсальних програм для квантової хімії, 

існує можливість розрахунку хімічних властивостей сполук з дуже високою 

точністю. 

Одна з програм для розрахунку класів структури і властивостей 

молекул є програма GAUSSIAN. З часу її створення в 1970 році вийшло 

багато версій цієї програми, в кожну з яких були додано всі досягнення 

розвитку квантової хімії та програмування. 

Мета роботи – синтезувати молекулярні коливання спектрів за 

допомогою спеціалізованого програмного забезпечення, дослідити 

молекулярні коливання спектрів за допомогою спеціалізованого 

програмного забезпечення та розрахувати за допомогою комп’ютерного 

моделювання спектри ІЧ-поглинання та комбінаційного розсіювання світла. 

Актуальність роботи полягає в тому що на сучасному етапі розвитку 

науки та техніки стали доступні можливості моделювати поведінку молекул 

у віртуальних середовищах з дуже високим ступенем достовірності, що 

дозволяє досліджувати основні властивості речовин без їх синтезу. Таким 

чином можливо сильно підвищити ефективність наукових досліджень та 

прискорити процес синтезу тих молекул і речовини які проявлять потрібні 

електроні, оптичні та механічні властивості. 
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Об’єкт дослідження:  молекулярні коливання спектрів та спектри ІЧ- 

поглинання(IR) і комбінаційного розсіювання світла(Raman).  

Предмет дослідження: є змодельовані за допомогою 

спеціалізованого програмного забезпечення молекули Пірену, Етилену, 

Поліетилену і Поліпропілену. 

Методи дослідження: в процесі виконання роботи використано такі 

методи досліджень як: Квантові методи, Метод Гартрі-Фока та 

Напівемпіричні методи, також описані їхні відмінності. 

Структура та об’єм роботи. Дипломна робота складається зі вступу, 

чотирьох розділів, висновків та списку використаних джерел. Робота 

викладена на 75 сторінках друкованого тексту. 
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ВИСНОВКИ 

Магістерське дослідження на тему: «Неемпіричні молекулярні 

спектри Raman та IR» виконано майже у повному обсязі. 

В даній дипломній роботі було розглянуто та проаналізовано актуальність 

комп’ютерного моделювання спектрів а також основні методи такі як: 

Квантові методи, Метод Гартрі-Фока та Напівемпіричні методи, вказані їхні 

відмінності. Розглянуті теоретичні засади комп’ютерного моделювання 

спектрів. Описані галузі промисловості в яких використовують традиційну 

спектроскопію та синтетичні спектри. Вказані основні досягнення і роль в 

сучасній фізиці та медицині, роль синтетичних спектрів в створенні нових 

ліків і матеріалів. 

Розраховано коливальні спектри пірену та етилену, отримано їхні 

нормальні моди коливань та рівні енергій. Також обчислені спектри 

інфрачервоного поглинання та комбінаційного розсіювання світла молекул 

пірену та етилену. 

Обчислені та відображені на графіках спектри інфрачервоного 

поглинання (IR) та комбінаційного розсіяння світла (Raman). 
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