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Разработанная система распределенного решения задач с использованием 
неотчуждаемых ресурсов, содержащая все необходимые модули, для выполнения вычислений 
и управления ними, позволяет эффективно решать подобные задачи с минимальными 
затратами для пользователя, применяя простаивающие мощности компьютеров. 
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Азотистый ангидрид N2O3 — в обычных условиях неустойчивое N2O3 ↔ NO + NO2   

соединение и практического применения пока не находит. Тем не менее, оно является 
промежуточным продуктом в многочисленных превращениях окислов азота. С учетом этого, 
любые схемы и механизмы реакций окисления соединений азота требуют знаний об 
особенностях электронного и молекулярного строения  N2O3. Например, вопреки хорошо 
известной стадии 2NO + O2  → 2NO2 (1)  в производстве азотной кислоты, физиологическое 
окисление NO кислородом в воде образует нитриты (производные азотистой кислоты), а не 
нитраты (производные азотной кислоты) [1]. Это значит, что после реакции (1) образуется 
азотистый ангидрид. Причем, согласно американским исследователям [2], это  должен быть 
до сих пор неизвестный, реакционно-способный интермедиат N2O3.  

В данной работе проведены квантово-химические расчеты методом функционала 
плотности (DFT/B3LYP) в расширенном базисе 6-311++G(3df) для известных молекулярных 
изомеров N2O3 (длины связей приведены в ангстремах, углы – в градусах): 
 

                 
 
Квантово-химические расчеты оптимизированной молекулярной геометрии с последующим 
анализом колебательных частот позволяет охарактеризовать возможную стабильность 
рассчитанной молекулярной структуры [3].  

Проведенный расчет колебательных частот для оптимизированной структуры нового 
изомера NONO2, так же как и для трех известных ранее изомеров, показывает отсутствие 
мнимых частот в ИК-спектре. Это означает, что молекулярная структура NONO2 
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характеризуется локальным минимумом на гиперповерхности потенциальной энергии и 
соответствует устойчивому состоянию изомера молекулы N2O3. 
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Для молекулярной структуры NONO2 (нитрит нитрозония) характерны наибольший 
дипольный момент (2,9 Д) и наибольшее значение энтропии So

298=305,3 Дж/(моль·K) из всех 
изомеров N2O3. По нашему мнению, именно это должно способствовать его 
преимущественному формированию в жидкой фазе биологических систем.  
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В данной работе приведено решение актуальной проблемы - построения моделей 

зависимости потребительских свойств химических соединений определенного класса от их 
химического строения. С помощью этих моделей появляется возможность решать задачи: 
- прогноза свойств новых, еще не синтезированных химических соединений по их 
химическим формулам; 
- формального синтеза химических формул новых соединений изучаемого класса, 
потенциально обладающих заданным комплексом потребительских свойств. 

На примере дисперсных моноазокрасителей показана возможность решения 
приведенных выше задач для любых классов химических соединений.  

В качестве методологической основы для построения модели «строение-свойства» 
был использован метод мозаичного портрета. [1]. Объект исследования – класс дисперсных 
моноазокрасителей, имеющих следующую структуру: 
 

 


