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В последнее время идет усовершенствование методов квантовохимических расчетов и, вероятно, эта тенденция сохранится. Однако следует иметь в виду ряд естественных ограничений для количественной интерпретации, связанных с нестрогостью и приближённым, вероятностным характером квантовомеханической модели строения и поведения многоатомных систем. В частности, важное понятие поверхности потенциальной энергии (ППЭ) является строгим только в приближении Борна – Оппенгеймера. Случайные ошибки расчета энергии связаны с попаданием в ложные минимумы ППЭ; систематические ошибки при быстром горизонтальном переходе между ППЭ ‑ с принципом неопределенности. При времени перехода 10-14 или 10-13 с, естественное уширение терма составляет 6 или 0.6 кДж/моль, и добиваться большей точности вычислений не имеет смысла.
Имеются печальные примеры поверхностного подхода к квантовохимическому решению физико-химических, кинетических или структурных проблем. И предпочтителен вариант, когда программа столь проста в обращении и дружелюбна, что экспериментатор может пользоваться ею, «сосредоточившись на научной проблеме и не вдаваясь в квантовую и термодинамическую экзотику» (Michael J.S. Dewar). Этим требованиям отвечает пакет «дьюаровских» полуэмпирических методов MOPAC и поздние версии MOPAC 2007 и MOPAC 2009. 
В докладе авторы делятся опытом применения МОРАС для интерпретации опытных данных по кинетике и механизму органических реакций, в том числе с переходом на электронновозбужденную ППЭ и генерацией эмиттеров хемилюминесценции. Обойти ложные минимумы на ППЭ, снизить случайные ошибки можно посредством повторения компьютерного эксперимента (большое число точек, малый шаг при расчете профиля реакции), отбрасывания завышенных значений энергии, анализа протокола итераций, позволяющего выявить «плохие» точки. 






