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Определение энергосодержания химических соединений необходимо в различных от-
раслях производства и науки. Формирование взаимосвязи между строением вещества и
его свойствами, является фундаментальной задачей современной физической органиче-
ской химии. Результаты могут применяться при определении количественных характери-
стик органических соединений. Такая информация зачастую используется на практике в
научных исследованиях. Результаты могут быть применены при использовании в тепло-
вых расчетах при разработке технологий производства практически значимых продуктов,
например при разработке высокоэнергетических топлив.

Алгоритм расчета энергии напряжения циклов в органических соединениях различ-
ных классов основан на конструировании гомодесмических реакций[1]. Гомодесмическая
реакция - формальное термохимическое уравнение, при построении которого учитывают-
ся такие показатели, как связевой баланс, материальный баланс, групповой баланс, изо-
гирический баланс и баланс по невалентным эффектам[2]. Нахождение базисного набора
реакций разделения групп, основан на теоретико-графовом представлении анализируемых
структур. Это позволяет выполнять преобразования над матрицей смежности вершин мо-
лекулярного графа, которая однозначно описывает химическое соединение, и, тем самым,
переписать алгоритм на машинный язык.

Разработан алгоритм расчета энергии напряжения циклов в органических соединениях
различных классов[3]. Проведен анализ зависимости влияния структурных особенностей
на энергетику соединений, невалентных взаимодействий, расчет энергии напряжения цик-
лов соединений, свободной от других невалентных взаимодействий (гош-, внутримолеку-
лярная водородная связь, эффекты малых молекул) в референсных соединениях.
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