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ЭЛЕКТРОСТАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ СТРУКТУРЫ КРИСТАЛЛА

БЕНЗОЛЬНОГО СОЛЬВАТА ТЕТРАЗИНОТЕТРАЗИНТЕТРОКСИДА∗

А. В. Дзябченко1, Д. В. Хакимов2, Т. С. Пивина3

Аннотация: Аппроксимацией ab initio молекулярного электростатического потенциала (МЭП) по про-
грамме FitMEP получены модели эффективных зарядов (ЭЗ) в молекулах изомеров тетразинотетразин-
тетроксида (ТТТО) симметрии C2h (I) и C2v (II), а также бензола. Для наиболее точных моделей зарядов
с использованием программы PMС выполнен поиск оптимальных упаковок в разных пространственных
группах для бензольного сольвата II, которые свидетельствуют об отличном согласии расчетной структуры
в глобальном минимуме поверхности потенциальной энергии (ППЭ) с экспериментально установленной
структурой.
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