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Методом функционала плотности (B3LYP) в базисе 6-31+G(d) с использованием комплекса программ Gaussian’03 [1] построена структурно-динамическая модель свободной молекулы метил-ß-D-глюкопиранозида: рассчитаны энергия, структура, дипольные моменты, поляризуемости,  силовые постоянные и частоты нормальных колебаний в гармоническом приближении и распределение интенсивности в ИК спектре молекулы, интерпретирован спектр. 
Проведен сравнительный анализ рассчитанного ИК спектра этой молекулы с результатами расчета ее ИК спектра из работы [2], на основании которых в  этой работе был интерпретирован   спектр метил-ß-D-глюкопиранозида, измеренный в области 400–3700 см–1. Установлено, что в рамках предложенной модели улучшилось распределение интенсивности по нормальным колебаниям. Частоты, рассчитанные в гармоническом приближении, отличаются от экспериментальных на 4-5%. В пределах указанной погрешности абсолютная ошибка для частот валентных колебаний связей С–H и O–H (область 2850-3750 см–1) составила 150–200 см–1. Расхождение в этой области устранено масштабированием частот. Для  частот колебаний среднего диапазона (400-1600 см–1)  ошибка на порядок меньше, что делает сопоставимыми результаты с аналогичными, получаемыми в рамках метода валентно-силового поля теории колебательных спектров молекул [3]. 
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