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Основной нашей задачей является разработка алгоритмов конструирования базиса го-

модесмических реакций для различных типов химических соединений. Для реализации
алгоритмов все соединения представляются в виде графов. Из данных графа составляет-
ся матрица смежности для того, чтобы правильно задать его на языке программирования.
Ранее уже было разработано программное обеспечение для ациклических соединений[1],
но ациклические соединения представлялись в виде линейных графов и для них составля-
лась матрица связей групп. При выборе пользователем соединения, программа считывает
с базы данных информацию о групповом составе и матрицу смежности[2].

Разработано математическое и программное обеспечение, на языке программировании
Delphi, для оценки энергетических характеристик химических соединений[3]. Применен
метод сравнительного расчета, основанный на использовании гомодесмических реакций
(ГДР). В общем случае для произвольного химического соединения существует неодно-
значность в выборе ГДР. Эта проблема решена с помощью процедуры декомпозиции моле-
кулярного графа исследуемого соединения и соответствующей матрицы связи термохими-
ческих групп. Результатом декомпозиции является базис независимых ГДР. Определение
базиса ГДР позволяет осуществлять независимые оценки энергии молекул, контролиро-
вать воспроизводимость результатов и повышать надежность теоретического определения
энергетических характеристик.

Результатом выполнения данной работы являются: анализ исследуемого тестового на-
бора циклических органических соединений, формирование базиса ГДР для каждого цик-
лического соединения; определение энергосодержания соединений тестового набора, рас-
чет энергий напряжения циклов соединений циклопропанового ряда, выявление недосто-
верных экспериментальных данных; проектирование реляционной базы данных для хра-
нения информации о структуре и составе циклических соединений.
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