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Описание бимолекулярных реакций (разложения или присоединения) с помощью развитой в последние годы теории изомерных превращений предполагает построение соответствующей стационарной энергетической матрицы, описывающей как состояния объединённой молекулы (АВ), так и состояния слабосвязанной системы А-В, находящейся в пост- или предреакционном состоянии. Для этого необходимо задать способ описания основных свойств димера (ван-дер-ваальсова комплекса) А-В, находящегося в неглубокой протяжённой потенциальной яме. Существенное значение при решении данной задачи имеют квантово-химические расчёты, которые должны подтвердить существование хоть сколько-нибудь устойчивого димера в каждом конкретном случае, а также определить его геометрические характеристики (взаимное расположение фрагментов в пространстве) и оценить характеристики потенциальной ямы. А при наличии нескольких вариантов стабильной конфигурации димера – помочь выбрать самый выгодный по энергии.
Приведены примеры квантово-химических расчётов поиска устойчивых расположений простых органических молекул, являющихся двумя фрагментами исходной молекулы, друг относительно друга. Все примеры соответствуют реальным фотохимическим реакциям разложения.
