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Результатом исследования является математическое и программное обеспечение 
задачи  определения  базиса  гомодесмических  реакций  (ГДР)  для  циклических 
химических  соединений.  Определение  базиса  ГДР  позволяет  осуществлять 
независимые  оценки,  проверять  воспроизводимость  расчетной  величины,  отсеивать 
недостоверные  данные  и,  в  конечном  счете,  повышать  надежность  теоретического 
определения энергетических характеристик.

Ранее авторами было  разработано  математическое  и  программное  обеспечение 
для ациклических соединений [1].  В работе [2] описано математическое обеспечение 
для оценки энергетических характеристик циклических химических соединений.

Химическое  соединения  наглядно  можно  представить  в  виде  молекулярного 
графа. Граф, в свою очередь, однозначно описывается матрицей смежности вершин. 
Программа анализирует групповой состав, матрицу смежности вершин графа в момент 
выбора  пользователем  соединения  из  базы  данных,  и  рассчитывает  все  возможные 
комбинации  термохимических  групп[2].  Учет  балансных  соотношений  позволяет 
выписать базис ГДР.

В  настоящий  момент  авторами  расширена  база  данных,  разработан  алгоритм 
расчета энергии напряжения циклов в органических соединениях различных классов, 
выявлены  и  проанализированы  зависимости  влияния  структурных особенностей  на 
энергетику соединений, а также малообоснованные экспериментальные данные.
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