
ОТЧЕТ О ПРОДЕЛАННОЙ РАБОТЕ С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ ОБОРУДОВАНИЯ ИВЦ НГУ

1. Аннотация
Изучение фотолиза тиосульфата (S2O3

*-) в водной среде, выполненное с использованием
стационарного и наносекундного лазерного импульсного фотолиза, показало сложную кинетику в
области 375 нм, в которой могут поглощать сразу несколько различных ион-радикалов. В отсутствие
растворенного кислорода такими радикалами могут быть следующие соединения: S2O3

*-,  S4O6
*3-,  S*- и

SO3
*-. В присутствии растворенного кислорода для объяснения кинетики промежуточного поглощения

в эксперименте по лазерному импульсному фотолизу должен быть добавлен еще ряд возможных ион-
радикалов: SO2

*-, SO5
*- и S2O5

*-. Оценены коэффициенты экстинкции для всех предложенных
промежуточных серосодержащих ион-радикалов.

В целях идентификации короткоживущих ион-радикалов и сопоставления наблюдаемых
экспериментально спектров поглощения были выполнены квантово-химические расчеты
геометрического и электронного строения следующих возможных радикалов: S2O3

*-,  S2O5
*-,  S4O6

*3-.
Было использовано два пакета программ ORCA 4.2.1 и Gaussian 16. Для выявления метода, наилучшим
образом воспроизводящего спектры поглощения, использовались два различных подхода – TD-DFT и
CASSCF. Рассмотрены наиболее часто используемые функционалы: BP86, B3LYP, CAMB3LYP, M06 и
WB97X-D3  вместе с базисным набором def2-TZVP  и 6-311G++(d,p).  LR-CPCM  был включен во все
расчеты для учета неявной модели растворителя - вода. Показано, что среди всех функционалов
наилучшее согласие с экспериментально наблюдаемыми спектрами эталонных радикалов достигается
в WB97X-D3. В данном подходе были рассчитаны линии поглощения и их интенсивности для ион-
радикалов: S2O3

*-,  S2O5
*-, (S2O3)2

*3-, (S3O3
2-…SO3

*-). Была предложена новая интерпретация кинетики
промежуточного поглощения в области 375 нм.

2. Тема работы

Фотохимия тиосульфата и тетратионата в воде, квантово-химическое моделирование их
вероятных радикалов.
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5. Постановка задачи

5.1. Постановка задачи

В данной работе проводилось квантово-химическое исследование фотохимии тиосульфата и
тетратионата в воде, а также их вероятных радикалов, возникающих в результате фотолиза.
Предварительная часть работы состояла в проведении квантово-химических расчетов ионов S2O3

2-,
S4O6

2- и ион-радикалов SO3
*-, SO4

*- в качестве эталонных соединений с целью выявления наиболее
оптимального метода расчета для воспроизведения спектров поглощения серосодержащих ионов и
ион-радикалов. Основная часть заключалась в определении геометрического и электронного строения
вероятных ион-радикалов: S2O3

*-,  S2O5
*-,  S4O6

*3-, а также предсказание их оптических спектров
поглощения.

5.2. Современное состояние проблемы

Фотохимические применение тиосульфата может представлять интерес для систем
фотохимического расщепления сероводорода на водород и серу [1],  а также в качестве добавки для
фотогальванических солнечных элементов [2]. Недавно были предложены способы фотохимического
синтеза тиоперренатов на основе тиосульфатов [3], интерес к соединениям которых постоянно
возрастает [4-6].  Кроме того,  важную роль в фотохимическом распаде S2O3

2- в присутствии ClO2
-

играют реакции свободных серосодержащих радикалов, образующихся в процессе фотолиза аниона
S2O3

2- [7, 8]. Несмотря на возможные применения, фотохимия S2O3
2- изучена не полностью. Несколько

старых работ по фотохимии [9-12] и импульсному радиолизу [13, 14] дали частично противоречивые
результаты. При этом в литературе практически отсутствуют ссылки на квантово-химические расчеты
ионов, как тиосульфата, так и тетратионата, так же как и их ион-радикалов.

Основными продуктами фотодеградации S2O3
2- являются элементная сера S8, сульфитные и

сульфатные анионы, тетратионат S4O6
2- и сероводород [9, 10, 15, 16]. Следует также отметить, что

термическое разложение тиосульфата натрия в водно-кислых растворах является способом получения
гидрофильных золей серы (так называемых золей Раффо) [17-19], состоящих из элементной серы Sn (n
= 6 – 14,  в основном S8), сероводород, диоксид серы и длинноцепочечные политионаты, образующие
мицеллы,  в которых растворены молекулы Sn [18]. Очевидно, что разнообразие конечных продуктов
фотодеградации является результатом взаимодействия промежуточных серосодержащих ион-
радикалов, количество которых в реакциях фотолиза может исчисляться десятками. Поэтому
выявление новых тиорадикалов, предсказание их структурных особенностей и оптических свойств
является актуальной задачей, предварительное решение которой легко получить квантово-
химическими методами.
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5.3. Подробное описание работы, включая используемые алгоритмы

Квантово-химические расчеты электронных спектров поглощения серосодержащих ионов и
ион-радикалов проводились с использованием двух пакетов программ ORCA 4.2.1 [1] и Gaussian 16 [2].
Программное обеспечение ChemCraft использовалось для визуализации результатов вычисления [3].
Был рассмотрен ряд наиболее часто используемых функционалов B3LYP [4,5], CAMB3LYP [6] и
WB97X-D3 [7] вместе с базисом def2-TZVP [8] в ORCA и стандартным базисом 6-311G++(d,p) в
Gaussian. Дополнительно в ORCA использовался функционал B2PLYP совместно с базисом def2-
TZVP/C [9]. Оптимизация геометрии соединений в основном синглетном состоянии для ионов и
дублетном для ион-радикалов проводилась в рамках ограниченного (R-) и неограниченного (U-) DFT
подходов. Сетка DFT, критерии сходимости для процедуры самосогласования и для оптимизации
геометрии были установлены «по умолчанию». В расчетах не применялись ограничения по симметрии.
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На основе оптимизированного геометрического строения в соответствующем электронном
состоянии рассматриваемых соединений были выполнены одноточечные расчеты TD-DFT для
получения энергий вертикальных электронных переходов. В качестве сравнения электронные
переходы CIS и CASSCF были рассчитаны на основе оптимизированного строения, полученного в
рамках Хартри-Фоковского подхода. В CASSCF было рассмотрено несколько различных активных
пространств: (2,4), (4,4), (4,6), (6,6) – для ионов и (3,4), (3,6), (5,6), (5,8) – для ион-радикалов.
Дополнительно в ORCA были рассчитаны спектры поглощения с учетом усреднения по всем
рассматриваемым состояниям SA-CASSCF,  а также выполнялись расчеты спектров поглощения с
учетом MP2  коррекции.   LR-CPCM  [10–12]  был включен во все расчеты для учета неявной модели
растворителя - вода.
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5.4. Полученные результаты

Экспериментальные спектры поглощения серосодержащих ионов S2O3
2-, S4O6

2- и ион-радикалов
SO3

*-, SO4
*- сравнивались с результатами квантово-химических расчетов, выполненных для целого ряда

методов, основанных на теории функционала плотности (DFT) и многоконфигурационном
взаимодействии (CASSCF). Поскольку наблюдаемые спектры поглощения для этих соединений
включают широкий диапазон длин волн и характеризуются явно выделенными максимумами, то
данные соединения были выбраны в качестве эталонных.

Сначала расчеты выполнялись в программном пакете ORCA 4.2.1. Было рассмотрено несколько
чистых и гибридных функционалов (BP86, WB97X-D3, B3LYP, CAM-B3LYP, B2PLYP, M06)
совместно с базисом  def2-TZVP. Дополнительно были получены результаты для спектров поглощения
на основе CASSCF и CIS  подходов.  К сожалению ни в одном из рассмотренных методов не удалось
удачно воспроизвести все особенности выбранных соединений. Основная проблема состояла в
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воспроизведении отношения сил осцилляторов для ионов  S2O3
2- и S4O6

2-. Все методы, за исключением
TD-DFT подхода с функционалом WB97X-D3, показали 100-кратное занижение силы осциллятора для
иона S2O3

2- относительно S4O6
2-.  При этом в эксперименте наблюдается лишь двукратная разница в

коэффициентах экстинкции.  Другая проблема возникла при моделировании спектра ион-радикала
SO4

*-. Рассчитанные линии переходов оказались значительно сдвинуты (150 нм) в синюю область
относительно экспериментально наблюдаемых максимумов.

Поэтому на следующем этапе расчеты выполнялись в программном пакете Gaussian 16. Здесь
также был рассмотрен ряд указанных выше функционалов. Однако для функционала B2PLYP в
Gaussian 16 не реализован подход TD-DFT, позволяющий рассчитывать энергии вертикальных
переходов и их силы осцилляторов. Вместо него был использован функционал B3PW91, который
является модификацией функционала B3LYP. Дополнительно были рассчитаны энергии вертикальных
переходов на основе подходов CASSCF  и CIS.  Во всех расчетах в Gaussian  16  использовался
стандартный базис 6-311G++(d,p).

По-видимому, вследствие учета диффузных функций (++) на всех атомах, удалось улучшить
воспроизведение сил осцилляторов для иона S2O3

2-. При этом в рамках теории функционала плотности
для функционалов WB97X-D3 и CAM-B3LYP удалось (с точностью ± 20 нм) воспроизвести положения
максимумов спектров поглощения всех эталонных соединений. Моделирование спектров в ORCA
также показало, что расчеты WB97X-D3/def2-TZVP оказались наилучшими для соединений S2O3

2-,
S4O6

2- и SO3
*-. Таким образом, для предсказания спектров серосодержащих ионов и ион-радикалов

наилучшим является функционал WB97X-D3 в комбинации с базисом 6-311G++(d,p), включающим в
себя диффузные функции. В качестве дополнительного теста в функционале WB97X-D3 были
выполнены расчеты расширенного ряда серосодержащих ионов и ион-радикалов, для которых
известны коэффициенты экстинкции и положения основных максимумов. Экспериментальные данные
спектров поглощения с коэффициентами экстинкции и длинами волн основных максимумов [1], также
как и результаты расчетов длин волн и сил осцилляторов первых четырех главных линий
сгруппированы в таблице 1.

Таблица 1. Спектральные и фотохимические данные серосодержащих ионов и ион-радикалов.
lmax – длина волны максимума спектра поглощения, emax – коэффициент экстинкции, l(1-4)c и fosc –
длины волн и силы осцилляторов, рассчитанные методом  WB97X-D3/6-311G++(d,p), E0 – полная
энергия.

N Mol. lmax,

nm

emax,

M-1cm-1

l1c,

nm

fosc l2c,

nm

fosc l3c,

nm

fosc l4c,

nm

fosc E0, eV

1 SO2
*-

SOO*-

 365[1]

250[2,3]

~ 6´102

1.77´103

335

544

0.004

0.076

291

231

0.064

0.096

266

218

0.012

0.268

247 0.020 -14932.16

-14929.09
b SO3

*-  255[1]

250[2,3]

1.15´103

1.38´103

355 0.024 274 0.054 181 0.085 -16978.54

3 SO4
*-  450 1.1´103 452 0.060 352 0.006 323 0.036 181 0.056 -19024.47

4 SO5
*- < 250[1]

260[2,3] 1.06´103

278 0.001 244 0.036 186 0.059 -20253.28

5  S2O2
*-

OSSO*-

OSOS*-

 280[1] 6.3´103 640

860

515

0.019

0.065

0.036

362

261

246

0.004

0.045

0.173

324

245

230

0.046

0.014

0.137

270

222

0.034

0.086

-25767.25

-25766.60

-25766.41
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6  S2O3
*-  380[1] 1.7´103 338 0.034 263 0.004 184 0.041 -27813.76

7 SO3
2- < 185[1] ~ 104 230 0.294 225 0.146 194 0.096 188 0.196 -16982.58

8 SO4
2-  175[1] 3´102 172 0.099 152 0.721 -19030.28

9  S2O3
2-  215[1] ~ 2´103 259 0.024 230 0.202 187 0.280 -27818.94

10 S2O4
2-  317[1] 8.3´103 325 0.227 273 0.025 255 0.250 231 0.144 -29864.54

11 S2O5
2-  255[1] ~ 4´103 266 0.281 210 0.083 196 0.112 -31911.76

12 S2O8
2- < 200[1]

215[4] 0.22´103

173 0.013 168 0.021 155 0.060 -38050.16

12 S4O6
2-  216[1] 7.6´103 253 0.017 219 0.463 210 0.051 168 0.857 -55630.05

Результаты расчетов показывают,  что для большинства представленных в таблице 1  ионов и
ион-радикалов можно с хорошей степенью совпадения соотнести наблюдаемые длины волн
максимумов поглощения с рассчитанными линиями, характеризующимися максимальными силами
осцилляторов.  Тем не менее,  следует отметить,  что есть несколько соединений (SO2

*-,  S2O2
*-, SO3

2-),
максимумы которых, по литературным данным [1], могут отличаться от рассчитанных максимальных
линий на ± 60 нм. Более поздние эксперименты [2, 3] дают максимум поглощения для SO2

*- в области
250 нм, что лучше согласуется с результатами расчетов. Проблема несоответствия результатов
расчетов и эксперимента для S2O2

*-, возможно, обусловлена тем, что у данного ион-радикала могут
быть изомеры.  В таблице представлены результаты расчетов двух таких изомеров (OSSO*-, OSOS*-),
для которых наблюдается лучшее соответствие экспериментального максимума поглощения с
максимальными спектральными линиями. Однако их полные энергии значительно выше, чем энергия
S2O2

*-. Соответственно, их время жизни должно быть меньше чем у основного изомера. Но поскольку
почти все ион-радикалы являются короткоживущими соединениями, довольно сложно определить
какой из изомеров может проявляться в эксперименте.

Кинетическая схема, предложенная в работе [5] с целью воспроизведения сигнала лазерного
импульсного фотолиза ионов S2O3

2-, потребовала включения редко встречающихся короткоживущих
ион-радикалов S2O3

*- и S4O6
*3-, а также радикала S2O5

*-, существование которого ранее не
предполагалось.  В работе [5]  для данных радикалов были оценены максимумы поглощения и
коэффициенты экстинкции. Поскольку все три полосы поглощения этих ион-радикалов перекрываются
между собой, то остаются вопросы в достоверности подобной оценки. Поэтому на основе
предварительно выбранного квантово-химического метода были проведены расчеты геометрического
и электронного строения данных ион-радикалов (Рис. 1). Затем для полученного оптимального
геометрического строения, в рамках выбранного метода 6-311G++(d,p)/WB97X-D3/PCM(Water), были
рассчитаны их оптические спектры поглощения (Рис. 2).
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A) E0 = -27813.76 эВ, D = 3.70 дБ. B) E0 = -31906.77 эВ, D = 2.85 дБ,  O3-S2-S1-O6 –
торсионный угол.

C) E0 = -55633.20 эВ, D = 2.51 дБ, O5-S2-S1-S6 – торсионный угол.
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D) E0 = -55633.01 эВ, D = 2.56 дБ, S6-S1-S7-O9 – торсионный угол.

Рисунок 1. Геометрическое и электронное строение ион-радикалов: A) S2O3
*-,  B)  S2O5

*-, C)
S4O6

*3- - симметричная конфигурация, D) S4O6
*3- - асимметричная конфигурация. Результаты расчетов:

6-311G++(d,p)/WB97X-D3/PCM(Water). Длины связей даны в ангстремах, валентные и торсионные
углы в градусах. Заряды указаны на атомах. Значения в скобках показывают спиновую населенность.
Полная энергия, E0; дипольный момент, D.
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Рисунок 2. Спектры поглощения ион-радикалов: A) S2O3
*-, B) S2O5

*-, C) S4O6
*3- - симметричная

конфигурация, D) S4O6
*3- - асимметричная конфигурация и иона: E) S3O3

2- - результаты расчетов:
WB97X-D3/6-311G++(d,p)/PCM(Water). Черные точки - результаты эксперимента, полученные на
основе аппроксимации кинетики для сигнала промежуточного поглощения в эксперименте по
лазерному импульсному фотолизу [5].
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Следует обратить внимание на геометрическое и электронное строение ион-радикалов S2O5
*- и

S4O6
*3-,  представленных на рисунке 2.  Видно,  что ион-радикалы состоят из двух частей,  при этом

радикал S4O6
*3- имеет две конфигурации – симметричную (S2O3)2

*3- и асимметричную (S3O3
2-…SO3

*-).
Части молекул отделены друг от друга достаточно большим расстоянием (> 2.5Å). При этом составные
части радикалов S2O5

*- и (S2O3)2
*3- имеют смешанную обобщенную волновую функцию. Это

подтверждается значениями зарядов и спиновой населенности на атомах. Анализ спиновой
населенности для каждой из частей обоих ион-радикалов показывает, что неспаренный электрон
распределен почти равномерно (50/50) между обеими частями радикалов. Поэтому данные части
нельзя рассматривать как отдельные ионы или ион-радикалы.

Следует отметить, что формирование подобных квази-комплексов обусловлено влиянием
сольватации. Как показывают расчеты в вакууме, в процессе оптимизации обе отрицательно
заряженные части ион-радикалов в результате кулоновского взаимодействия стремятся отдалиться
друг от друга на максимальное расстояние. Однако электронная конфигурация частей радикалов
описывается обобщенной волновой функцией вплоть до расстояния ~10 Å.  Вероятно,  с этим связано
длительное время жизни подобных систем, что позволяет детектировать их спектры поглощения в
экспериментах с микросекундным временным разрешением.

Действительно рисунок 2 показывает, что в подобных обобщенных системах спектры
поглощения отличаются от суммы спектров изолированных частей данных радикалов. Например,
максимальная спектральная линия ион-радикала S2O5

*- наблюдается на длине волны 349  нм,  что
довольно близко к экспериментальному значению 375 нм. Однако это заметно отличается от
результатов расчета для максимальных спектральных линий ион-радикалов SO2

*-  (291 нм) и SO3
*- (273

нм). Еще более заметной является разница в значениях их сил осцилляторов, для обобщенного ион-
радикала S2O5

*- сила осциллятора в 5  раз больше,  чем у отдельных ион-радикалов SO2
*- и SO3

*-

(Таблица 1). Следует также отметить, что сила осциллятора радикала S2O5
*- существенно больше, чем

сила осциллятора радикала S2O3
*-. При этом они оба характеризуются близкими значениями длин волн.

В работе [5] оба радикала поглощают в области 375 нм и больший коэффициент экстинкции был
назначен поглощению радикала S2O3

*-. Результаты расчетов показывают противоположную картину.
Учитывая, что метод 6-311G++(d,p)/WB97X-D3/PCM(Water) продемонстрировал хорошее
воспроизведение отношений интенсивности поглощения в паре ионов S4O6

2-/S2O3
2-, следует ожидать,

что большим коэффициентом экстинкции в паре ион-радикалов S2O5
*-/S2O3

*- характеризуется
обобщенный радикал S2O5

*-.

Анион-радикал S2O5
*- был введен в кинетическую схему статьи [5]  для того,  чтобы объяснить

быстрый спад промежуточного поглощения в кинетике на 375 нм при фотолизе S2O3
2- в присутствии

кислорода. Ниже прилагается слегка модифицированный Рис. 11b из статьи [5] c качественным
объяснением наблюдаемой кинетики. Например, во временном диапазоне 2 – 8 мкс виден рост
промежуточного поглощения в обескислороженном растворе и его спад – в присутствии кислорода.
Быстрая (почти диффузионно-контролируемая) реакция S2O3

*- +O2 ® S2O5
*- в присутствии кислорода

(синяя линия на Рис.11b) должна была объяснить отсутствие медленной нарастающего поглощения,
характерного для реакции S2O3

*- + S2O3
2- ® S4O6

*3- в аргоне (зеленая линия на Рис.11b).
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Рисунок 11b из статьи [5]. Лазерный импульсный фотолиз S2O3
2- в Н2O в воздушно-

насыщенном и обескислороженном растворах. Возбуждение на 266 нм, регистрация на 375 нм.
Концентрации тиосульфата и энергии возбуждающего импульса одинаковы (0.02 M Na2S2O3 и 3.5
мДж/импульс). Приведены основные реакции, отвечающие за четыре особенности кинетических
кривых.

Так что необходимость сохранить используемую в работе [5] парадигму не позволяет поменять
только относительное значение коэффициентов экстинкции двух радикалов. Надо менять что-то еще.
Например, добавить еще один потенциальный канал фотолиза Ван-дер-Ваальсова комплекса (**) в
дополнение к двум каналам,  упомянутым в статье (уравнения 31,  32).  Более того –  сделать его
основным в кислородсодержащей среде.

h2
2 3 2 2 3 2S Sn- ·- ·-[ O ...O ]    ¾¾®   O O  +     (31)

h2
2 3 2 3 2S S Sn- ·- ·-[ O ...O ]    ¾¾®   O O  +     (32)

h2
2 3 2 2 5 aqeS Sn- ·- -[ O ...O ]    ¾¾®   O   +     (**)

Однако для изменения предложенной ранее кинетики, помимо квантово-химических расчетов,
необходимы большие основания, учитывая, что никаких доказательств существования
столкновительного комплекса [S2O3

2-…O2] нет. Столкновительный комплекс понадобился, чтобы
объяснить рост начального выхода S2O3

*- в присутствии кислорода (Рис. 11b), и других аргументов в
его пользу не имеется.

Не менее интересная картина, полученная в результате квантово-химических расчетов,
наблюдается для радикала S4O6

*3-, здесь с равной вероятностью оказались возможны две
конфигурации: (S2O3)2

*3- (Рис.  1C) и S3O3
2-…SO3

*- (Рис. 1D). На рисунке указаны значения их полных
энергий, которые отличаются всего на 0.2 эВ, при этом симметричная конфигурация немного
выгоднее. В литературе существует спорная ситуация, непонятно на какой длине волны поглощает
ион-радикал S4O6

*3-.  Различные авторы наблюдали поглощение,  как на длине волны 375 нм,  так и на
длине волны 420  нм [6].  Результаты расчетов показали,  что симметричная конфигурация (S2O3)2

*3-

имеет максимальную линию поглощения на 427 нм (Рис.2) и для нее характерна очень большая сила
осциллятора. При этом спектр поглощения такой системы не является суммой спектров поглощения
изолированных иона S2O3

2-  и ион-радикала S2O3
*-.  Хотя в области 230 и 300 нм присутствуют линии
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поглощения c относительно небольшими значениями сил осцилляторов, которые похожи на
спектральные линии отдельных молекул S2O3

2- и S2O3
*-.   Результаты расчетов в вакууме показывают,

что на расстоянии, превышающем 10 Å, обобщенная электронная конфигурация переключается в
электронную конфигурацию изолированных анионов.

С другой стороны,  радикал (S3O3
2-…SO3

*-) характеризуется довольно большим расстоянием
(> 3.8 Å) между своими двумя несимметричными частями, и его электронная конфигурация сразу
соответствует конфигурациям двух отдельных молекул S3O3

2- и SO3
*-.  Так же как и в предыдущих

случаях, комплекс остается квазистабильным за счет сольватации. В вакууме в результате
кулоновского взаимодействия обе молекулы разлетаются. На рисунке 2 представлены спектры
поглощения данного квази-комплекса, а также спектр иона S3O3

2-. Видно, что спектральные линии
комплекса являются суммой линий иона S3O3

2- и ион-радикала SO3
*-. При этом оба изолированных

аниона имеют линию поглощения, близкую к 350 нм, однако силы осцилляторов для данных
переходов существенно меньше, чем у симметричной конфигурации (S2O3)2

*3-. Сложно определить
насколько хорошо метод воспроизводит соотношение сил осцилляторов для различных ион-радикалов.
Однако наличие двух «стабильных» конфигураций для ион-радикала S4O6

*3-, которые характеризуются
различными линиями поглощения, позволяют объяснить различия наблюдаемых спектров поглощения
этого ион-радикала в ряде литературных данных.

Вывод. Квантово-химические расчеты продемонстрировали качественное согласие с
экспериментальным данными. Говорить о количественном согласии пока преждевременно. Возможно,
что эксперименты по фотолизу тетратионата S4O6

2- окажутся более простыми в интерпретации,
поскольку ожидается единственный канал фотолиза – распад на два радикала.
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6. Эффект от использования кластера в достижении целей работы

Использование квантово-химического моделирования на базе оборудования ИВЦ НГУ
является значимой частью данной работы. Оно позволило интерпретировать экспериментальные
данные и выявить наиболее оптимальные методы для воспроизведения экспериментальных спектров
серосодержащих ионов и ион-радикалов. Позволило более точно идентифицировать неизвестные ион-
радикалы, для которых в эксперименте наблюдалось сильное перекрывание полос спектров
поглощения. Не менее важным является возможность прогнозирования ожидаемых результатов.
Использование многопроцессорных суперкомпьютеров с этой точки зрения является обязательным
условием, поскольку позволяет проводить вычисления с высокой скоростью и переходить к
использованию более ресурсоемких современных методов расчета. Осуществление квантово-
химических расчетов, результаты которых представлены выше, в дорогостоящем программном пакете
Gaussian 16 является важным вкладом ИВЦ НГУ в получение достоверных научных результатов.
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