МОДЕЛИРОВАНИЕ АДИАБАТИЧЕСКИХ ПОТЕНЦИАЛОВ КАРБОНОВЫХ КИСЛОТ
П.М. Элькин, Т.А. Шальнова, О.Н. Гречухина 
Саратовский государственный университет 

Астраханский государственный университет

Цель данной работы в оценке предсказательных возможностей технологии “Gaussian”[1] при расчете гармонических и ангармонических параметров адиабатического потенциала, использования экспериментальных данных колебательной спектроскопии для идентификации соединений данного класса.
Исследовались ротамеры гликоликовой кислоты, конформеры уксусной кислоты, различные изотопозамещенные муравьиной кислоты.
Квантовый анализ осуществлен в рамках метода функционала плотности DFT/B3LYP с различными базисными наборами: от 6-31G(d), до6-311G++(d,p) 
На основании квантового расчета энергий фундаментальных состояний и его обработки с помощью технологии «Vibration-2003» [2] дана интерпретация колебательного спектра исследуемых молекул. Для уксусной кислоты следует пересмотреть отнесение для низкочастотного колебания βОСС. Согласно квантовым расчетам в любом базисе оно попадает в диапазон 420-428 см-1, что согласуется с экспериментом и теоретическим анализом колебательных спектров уксусной кислоты из работы [3]. Для спектральной идентификация ротамеров гликоликовой кислоты предлагается использовать полосы, интерпретированные как деформационные колебания связи ОН (βCOH  и. ρOH).
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