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Abstract: Даны рекомендации по использованию пакета химических приложений 

ChemOffice в преподавании химии в школе и для проведения научных физико-химических 

исследований. Показано, что данный программный пакет включает такие 

специализированные приложения как ChemDraw, позволяющее составлять и 

редактировать структурные формулы, Chem3D-программу для визуализации 

пространственного строения соединений, а также проведения физико-химических 

расчетов. На примере мочевинно замещенных продуктов циануровой кислоты 

рассмотрены различные конформации, обусловленные поворотом вокруг одинарных 

сигма-связей и двумерных сигма-пи связей. 

Ключевые слова: ChemOffice, Chem3D, образовательный процесс, компьютерные 

технологии. 

 

В настоящее время компьютерные технологии, по праву, играют всѐ возрастающую роль в 

образовательном процессе. В них, в частности, заложены практически неисчерпаемые 

возможности для качественно нового уровня преподавания и изучения дисциплин 

химико-биологического цикла; компьютер становится таким же инструментом 

исследования, как привычный химический или физический эксперимент. Сформировался 

значительный контингент исследователей, преподавателей, инженеров, для которых 

применение компьютеров, например, в химии, стало основной областью приложения 

творческих сил. Появились новые журналы, например, «Компьютерная химия», целиком 

посвящѐнные компьютерному моделированию в химии [1-5].  

В программе Chem3D заложены большие возможности для изучения конформаций 

молекул – геометрических форм, возникающих в результате вращения (поворота) вокруг 

одинарных связей на угол φ (торсионный). Для изображения конформаций часто 

используют проекции Ньюмена. Обычно более устойчивыми являются анти 

(заторможенная) – и гош (скошенная) – конформации. В них минимальны Ван-дер-

Ваальсово и торсионное напряжения. Ряд факторов (внутримолекулярные водородные 

связи, ионные взаимодействия) способны дополнительно стабилизировать гош-

конформацию и делать ее наиболее устойчивой. Длинные углеродные цепи могут 

принимать нерегулярную, клешневидную, зигзагообразную конформации.  

Изучим зависимость потенциальной энергии конформаций мочевинно замещенных 

продуктов циануровой кислоты, возникающих в результате поворота вокруг триазинового 

гетероцикла некоторых связи C-N-C-N или C-N и неспаренного электрона азота и 

кислорода, от угла φ.  
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Для этого в рабочем окне ChemDraw воспользуемся контекстным меню заготовок, 

вызываемых кнопкой «Templates» главной панели. Можно нарисовать и вручную. 

Скопируем конформацию и вставим в рабочее окно Chem3D. Генерируемую таким 

образом пространственную модель для большей наглядности представим в форме «Sticks» 

(стержни) (пункт меню View/Model Display/Display Mode/). Проведем оптимизацию 

геометрии с помощью ме- тода молекулярной механики (функция ММ2, пункт меню 

Calculations/MM2/Minimize Energy). Для конформационного анализа выделим связь С2–

С3 и запустим программу расчета зависимости энергии конформации от угла φ (пункт 

меню «Calculations/Dihedral Driver»). 

   

   

Рис.1.Структурамонозамещенн

ого продукта (CyM1) и энергия 

cюжета с двойным углом 

Рис.2. Структура 

дизамещенного продукта 

(CyM2) и энергия cюжета с 

двойным углом 

Рис.3. Структура 

тризамещенного продукта 

(CyM3) и энергия cюжета 

с двойным углом 
 

Найденному из графика (рис.1-3) минимуму и максимумы энергии сюжета с двойным 

углом для мочевинно замещенных продуктов составляет как представленным таблицам 1.  

Таблица 1 Энергия cюжета с двойным углом для мочевинно замещенных продуктов 

циануровой кислоты 

Энергия cюжета с двойным 

углом для монозамещенного 

продукта 

Энергия cюжета с двойным 

углом для дизамещенного 

продукта  

Энергия cюжета с 

двойным углом для 

тризамещенного продукта 

242,34 макс 300,38 макс 550,58 макс 

42,38 мин 128,40 мин 232,30 мин 
 

 

Ниже представленных рисунках 4-5 показано конформационный анализ – производных 

циануровой кислоты конформирующая вокруг триазинового гетероцикла некоторых связи 
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C-N-C-N или C-N и неспаренного электрона азота и кислорода и зависимость энергии от 

внутреннего угла  

   

   

   

Рис.4. Зависимость энергии 

монозамещенного продукта 

(CyM1) 

Рис.5. Зависимость энергии 

дизамещенного продукта 

(CyM2) 

Рис.6. Зависимость энергии 

тризамещенного продукта 

(CyM3) 
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