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МОДЕЛИРОВАНИЕ КРИСТАЛЛИЧЕСКОГО СТРОЕНИЯ

И ИЗОМЕРИЗАЦИИ БЕНЗОТРИФУРОКСАНА∗

Н. М. Барабошкин1, И. Д. Нестеров2, Т. С. Пивина3

Аннотация: С использованием методов моделирования кристаллического строения в атом-атомном
приближении смоделированы упаковки бензотрифуроксана (БТФ) (C3h) и его изомера (Cs), а также
гибридная кристаллическая форма, содержащая одновременно обе молекулы. Результаты моделирования
хорошо согласуются с имеющимися экспериментальными данными. Показано, что термодинамически
наиболее выгодной является кристаллическая форма с симметрией C3h, далее идет гибридная и наименее
выгодная форма изомера с Cs симметрией. Квантово-химическими методами исследованы процессы
изомеризации и определена возможность как одно-, так и двустадийного процессов изомеризации.

Ключевые слова: метод атом-атомных потенциалов; молекулярный электростатический потенциал;
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