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Высокоточное определение энергетических характеристик органических соединений точности – фундаментальная задача современной физической органической химии. На сегодняшний день некоторые вопросы исследования молекулярной энергетики являются нерешенными. В частности, энергия органической структуры зависит от сложного набора валентных и невалентных эффектов, оказывающих влияние на реакционную способность соединения. Настоящая работа посвящена разработке высокоточной методики определения энергий невалентных взаимодействий различной природы. 
В качестве анализируемых структур выбраны полизамещенные фтор- и метилциклопропаны. Анализ проводили с использованием авторской методологии [1], основанной на теоретико-графовом анализе. Получены полные наборы гомодесмотических реакций (ГДР) исследуемых структур. При конструировании учитывали балансы: изогирический, атомарный, связевой, групповой, энантиомерный. Абсолютные энтальпии участников ГДР получены с использованием композитного метода G4, из которых рассчитаны величины тепловых эффектов ГДР ((rH(). Показано, что для одного и того же соединения величина (rH( может значительно меняться (до 75 кДж/моль) в полных наборах ГДР, что обусловлено изменяющимся от реакции к реакции набором невалентных эффектов в структурах всех участников ГДР: 
Разделение стерической энергии SE, как суммы энергий неучтенных невалентных взаимодействий, проведено с помощью множественного регрессионного анализа. Определены энергетические вклады набора невалентных эффектов (кДж/моль)в циклопропанах и референсных соединениях: eclipsed-F (10.9), eclipsed-C (4.4), gauche (2.4), 1-5 syn C-C (8.7), highly branched (3.9), 1,4 F2-F (3.0), syn-1,5-F-F (6.0), syn-F-H 1,5-водородная связь (-1.1), gauche + 1,6-F-H связь (1.1). С учетом найденных энергий невалентных эффектов рассчитаны «чистые» значения энергий напряжения цикла (RSE) (кДж/моль) для фторированных циклопропанов: фторциклопропан (137.9); 1,1-дифторциклопропан (164.9); транс-1,2-дифторциклопропан (156.8); цис-1,2-дифторциклопропан (156.9); транс-1,2,3-трифторциклопропан (175.4); цис-1,2,3-трифторциклопропан (167.8); 1,1,2-трифторциклопропан (168.2); 1,1,2,2-тетрафторциклопропан (192.9); транс-1,1,2,3-тетрафторциклопропан (181.9);  цис-1,1,2,3-тетрафторциклопропан (181.6); пентафторциклопропан (184.3); гексафторциклопропан (194.8). Для метилциклопропанов алкильный заместитель не оказывает влияния на величину RSE: для всех соединений этой группы «чистая» RSE равна 118.1 ( 1.4 кДж/моль. Величины RSE для фторзамещенных циклов ожидаемо выше, что обусловлено влиянием сильно электроотрицательного атома фтора.
Таким образом, разработана высокоточная методика определения энергетики невалентных взаимодействий различной природы, разделение которых возможно с использованием процедуры множественного регрессионного анализа. Методика является универсальной и применима к различным классам органических соединений. 
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