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Èñòîðèÿ íà òåîðåòè÷íèòå ìîäåëè
â õèìèÿòà
Èñòîðèÿòà íà èçïîëçâàíåòî íà òåîðåòè÷íè ìî-

äåëè â õèìèÿòà èìà ñâîèòå êîðåíè â ñðåäàòà íà
ÕÕ âåê, êîãàòî ñà èçâúðøåíè äâå ðåâîëþöèîííè
îòêðèòèÿ: ïðèíöèïèòå íà îðãàíèçàöèÿ íà ñòðóêòó-
ðàòà íà áåëòúöèòå è íà íóêëåèíîâèòå êèñëèíè. Ïè-
îíåð â ðàçâèòèåòî íà òåîðåòè÷íèòe ìîäåëè è ìåòî-
äè å Ëàéíúñ Ïîëèíã, ïîëó÷èë Íîáåëîâà íàãðàäà
çà õèìèÿ ïðåç 1954 ã. çà íåãîâèòå èçñëåäâàíèÿ
âúðõó ïðèðîäàòà íà õèìè÷íàòà âðúçêà. Êíèãàòà
ìó „Ïðèðîäà íà õèìè÷íàòà âðúçêà”, èçäàäåíà ïðåç
1939 ã., å åäíà îò íàé-÷åòåíèòå è îêàçàëà âëèÿíèå
â îáëàñòòà íà õèìèÿòà. Ïîëèíãîâèÿò ìåòîä íà âà-
ëåíòíèòå âðúçêè å îïèñàí â èçäàäåíàòà îò íåãî ïðåç
1935 ã. êíèãà „Óâîä â êâàíòîâàòà ìåõàíèêà” (çà-
åäíî ñ E. Óèëñúí). Ìåòîäúò íà âàëåíòíèòå âðúçêè
îáà÷å íå äàâà àäåêâàòíî îïèñàíèå íà õèìè÷íîòî
ñâúðçâàíå â ñëîæíè ìîëåêóëè. Ïî-òî÷åí å âúâå-
äåíèÿò îò Ðîáåðò Ìúëèêåí ïðåç 1927 ã. ìåòîä íà
ìîëåêóëíèòå îðáèòàëè, äîðàçâèò ïî-êúñíî îò äðó-
ãè ó÷åíè. Ðîáåðò Ìúëèêåí ïîëó÷àâà Íîáåëîâà íàã-
ðàäà çà õèìèÿ ïðåç 1966 ã. Ïîëèíã íå å ñàìî òåî-
ðåòèê. Íà îñíîâàòà íà êðèñòàëîãðàôñêè èçñëåä-
âàíèÿ âúðõó ìàëêè ïåïòèäè, êîèòî ñà èçãðàæäàùè
áëîêîâå íà ïðîòåèíè, òîé ïðåäëàãà -ñïèðàëàòà êà-
òî âàæåí ñòðóêòóðåí åëåìåíò.

Ïî-êúñíî àêöåíòúò íà õèìè÷åñêèòå èçñëåäâà-
íèÿ å ïðåíåñåí îò ñòðóêòóðàòà êúì ôóíêöèÿòà.
Âìåñòî âúïðîñà „êàêâî å òîâà?” ñå çàäàâà âúïðî-
ñúò „êàê ðàáîòè òîâà?” Äà ñå îòãîâîðè íà âòîðèÿ
âúïðîñ å ìíîãî ïî-òðóäíî. Îñíîâíàòà ïðè÷èíà å,
÷å ñúâðåìåííèòå åêñïåðèìåíòàëíè ìåòîäè (èçîòîï-
íî áåëÿçàíè àòîìè èëè ôåìòîñåêóíäíà ñïåêòðî-
ñêîïèÿ) ìîãàò äà äàäàò íÿêàêâà èíôîðìàöèÿ çà ìå-
õàíèçìà íà ðåàêöèèòå, íî íå ìîãàò äà îáÿñíÿò äî-
êðàé òâúðäå ñëîæíè ïðîöåñè, êàêâèòî ñà áèîõè-
ìè÷íèòå íàïðèìåð. Ïðîáëåìúò å â òîâà, ÷å åäíî îò
íàé-âàæíèòå ïîíÿòèÿ â òåîðèÿòà íà õèìè÷íèòå ðå-
àêöèè å ïðåõîäíîòî ñúñòîÿíèå – òàêàâà êîíôèãó-
ðàöèÿ îò àòîìè, êîÿòî å ìåæäèííà ìåæäó ðåàãåí-
òèòå è ïðîäóêòèòå è èìà ìèíèìàëíî âúçìîæíà
åíåðãèÿ. Òîâà ñúñòîÿíèå íå ìîæå äà áúäå çàáåëÿ-
çàíî åêñïåðèìåíòàëíî. Íà ïîìîù èäâà òåîðåòè÷-
íàòà õèìèÿ, êîÿòî ñúùåñòâåíî äîïðèíàñÿ çà ðàç-
áèðàíåòî íà ìåõàíèçìà íà õèìè÷íèòå ðåàêöèè.

Ïðåç 1981 ã. Íîáåëîâàòà íàãðàäà å ðàçäåëåíà
ìåæäó Êåíè÷è Ôóêóè è Ðîàëä Õîôìàí çà òåõíè-
òå òåîðèè, ðàçâèòè íåçàâèñèìî åäèí îò äðóã,
îòíîñíî ìåõàíèçìà íà õèìè÷íèòå ðåàêöèè. Ôó-
êóè ñúçäàâà òåîðèÿòà íà ãðàíè÷íèòå îðáèòàëè ïðåç

1952 ã., à ïðåç 1965 ã. Õîôìàí çàåäíî ñ Óäóúðä
ôîðìóëèðàò ïðàâèëà çà çàïàçâàíå íà îðáèòàëíàòà
ñèìåòðèÿ ïðè ñòåðåîõèìèÿòà íà õèìè÷íè ðåàêöèè.
Çàïî÷âàéêè ïðåç 1956 ã., â ïðîäúëæåíèå íà 10
ãîäèíè, Ðóäîëô Ìàðêóñ ñúçäàâà îáîáùåíà òåî-
ðèÿ íà ðåàêöèè ñ ïðåíîñ íà åëåêòðîíè â õèìè÷íè
ñèñòåìè è ïðåç 1992 ã. ïîëó÷àâà Íîáåëîâà íàãðà-
äà.

Ïðåç 1998 ã. Äæîí Ïîïúë è Âàëòåð Êîí ñè ðàç-
äåëÿò Íîáåëîâàòà íàãðàäà çà òÿõíàòà ðàáîòà â îá-
ëàñòòà íà òåîðåòè÷íàòà õèìèÿ. Êîí, êîéòî å òåîðå-
òèê ôèçèê, ïîëó÷àâà íàãðàäàòà çà ðàçâèòèåòî íà
òåîðèÿòà íà ôóíêöèîíàëà íà ïëúòíîñòòà, à Ïî-
ïúë, êîéòî å ìàòåìàòèê, íî ïðîôåñîð ïî õèìèÿ, å
íàãðàäåí çà ðàçâèòèåòî íà èç÷èñëèòåëíè ìåòî-
äè â êâàíòîâàòà õèìèÿ. Ïîïúë ñúçäàâà êîìïþ-
òúðíè ïðîãðàìè, îñíîâàíè íà êëàñè÷åñêàòà êâàí-
òîâà òåîðèÿ, êàêòî è íà òåîðèÿòà íà ôóíêöèîíàëà
íà ïëúòíîñòòà.

„Äíåñ êîìïþòúðúò å òîëêîâà âàæåí èíñòðó-
ìåíò çà õèìèöèòå, êîëêîòî è åïðóâåòêàòà” –
ñå êàçâà â ñúîáùåíèåòî íà Øâåäñêàòà êðàëñêà àêà-
äåìèÿ ïðè îáÿâÿâàíåòî íà Íîáåëîâàòà íàãðàäà çà
õèìèÿ çà 2013 ã. Òÿ å ïðèñúäåíà íà òðèìà àìåðè-
êàíñêè ó÷åíè –   Ìàðòèí Êàðïëóñ (Martin Karplus),
Ìàéêúë Ëåâèò (Michael Levitt) è Àðè Óîðøúë
(Arieh Warshel) (Ôèãóðà 1). Ñïîðåä Íîáåëîâèÿ êî-
ìèòåò òå ïîëó÷àâàò ïðåñòèæíàòà íàãðàäà çà ðàçâè-
òèåòî íà òåîðåòè÷íè ìîäåëè íà ñëîæíè õèìè÷-
íè ñèñòåìè [1]. Òåçè êîìïþòúðíè ìîäåëè ïîìà-
ãàò äà ñå ðàçáåðàò è ïðåäâèäÿò õèìè÷åñêè ïðîöå-
ñè, ïîíåæå õèìè÷åñêèòå ðåàêöèè ïðîòè÷àò ñ ìíî-
ãî âèñîêà ñêîðîñò, à òàêèâà ìîäåëè äàâàò âúçìîæ-
íîñò äà ñå óëàâÿò ìàëêè ñòúïêè îò õèìè÷åñêèÿ ïðî-
öåñ.

Ëàóðåàòèòå
Ïðîô. Ìàðòèí Êàðïëóñ å ðîäåí ïðåç 1930 ã.

âúâ Âèåíà, Àâñòðèÿ, è ðàáîòè â Õàðâàðäñêèÿ óíè-
âåðñèòåò è â óíèâåðñèòåòà â Ñòðàñáóðã. Ðîäåíèÿò
ïðåç 1947 ã. â Ïðåòîðèÿ, Þæíà Àôðèêà, ïðîô. Ìàé-
êúë Ëåâèò, ãðàæäàíèí íà ÑÀÙ, Âåëèêîáðèòàíèÿ è
Èçðàåë, ðàáîòè êàòî áèîôèçèê è ïðåïîäàâàòåë ïî
ñòðóêòóðíà áèîëîãèÿ â Ìåäèöèíñêèÿ èíñòèòóò êúì
Ñòàíôîðäñêèÿ óíèâåðñèòåò. 73-ãîäèøíèÿò ïðîô.
Àðè Óîðøúë, ðîäåí â êèáóöà Çäå Íàõóì, å ãðàæ-
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äàíèí íà ÑÀÙ è Èçðàåë è å èçñëåäîâàòåë â Óíè-
âåðñèòåòà íà Þæíà Êàëèôîðíèÿ, Ëîñ Àíæåëèñ.

Ìàðòèí Êàðïëóñ. Photo: Harvard University

Ìàéêúë Ëåâèò. Photo: S. Fisch

Àðè Óîðøúë. Photo: Wikimedia Commons

Ôèãóðà 1. Íîáåëîâèòå ëàóðåàòè ïî õèìèÿ çà 2013 ã.

Ðàáîòàòà, çà êîÿòî ïðåç 2013 ã. å ïðèñúäåíà Íî-
áåëîâàòà íàãðàäà çà õèìèÿ, å  ïîñâåòåíà íà ìåòî-
äèòå çà ìîäåëèðàíå íà ãîëåìè è ñëîæíè õèìè÷íè
ñèñòåìè è ðåàêöèè, ñ ïîìîùòà êàêòî íà êëàñè÷åñ-

êàòà, òàêà è íà êâàíòîâî-ìåõàíè÷íàòà òåîðèÿ. Äíåñ
âå÷å òîçè ïîäõîä ñå ïðèåìà êàòî íåùî, êîåòî ñå
ðàçáèðà îò ñàìî ñåáå ñè, íî èìåííî òîé å îñíîâ-
íàòà çàñëóãà íà ëàóðåàòèòå. Äîêàòî êâàíòîâî-õè-
ìè÷íèòå ìîäåëè ñà íàñî÷åíè êúì îïèñàíèå íà
åëåêòðîíèòå è ÿäðàòà íà àòîìèòå, êëàñè÷åñêèòå ìî-
äåëè ðàçãëåæäàò àòîìèòå è ãðóïèòå îò àòîìè êàòî
öÿëî è çàòîâà òå èìàò ïî-ìàëêî ñòåïåíè íà ñâîáî-
äà è ìîãàò ìíîãî ïî-áúðçî äà ñå îáðàáîòâàò ñ ïî-
ìîùòà íà êîìïþòúð. Îñâåí òîâà, ôèçè÷íèòå ïðèí-
öèïè, êîèòî ñà â îñíîâàòà íà êëàñè÷åñêèòå ìîäå-
ëè, ñà ìíîãî ïî-ïðîñòè è òîâà âîäè äî óñêîðÿâàíå
íà èç÷èñëåíèÿòà. Ïðè òîçè ïîäõîä, ïðè ðàçãëåæ-
äàíå íà öåíòðàëíàòà ÷àñò íà ñèñòåìàòà ñå èçïîë-
çâà êâàíòîâî-õèìè÷íî îïèñàíèå, à îñòàíàëàòà ÷àñò
íà ñèñòåìàòà ñå îïèñâà îò êëàñè÷åñêà ãëåäíà òî÷-
êà è ôèçè÷åñêè îñìèñëåíî òåçè äâå ÷àñòè ñå ñâúð-
çâàò åäíà ñ äðóãà. Çà äà ñå îïèøå è îáêðúæåíèåòî
íà ñèñòåìàòà êàòî öÿëî, òÿ ñå ïîñòàâÿ â äèåëåê-
òðè÷íà ñðåäà.

Ïðèìåð çà òàêàâà ñèñòåìà å ïîêàçàíàòà íà Ôè-
ãóðà 2 ïîëèìåäíà îêñèäàçà âúâ âîäíà ñðåäà. Ðàç-
äåëÿíåòî íà ñèñòåìàòà íà êîíöåíòðè÷íè ñôåðè
èëþñòðèðà òðè îáëàñòè: öåíòðàëíàòà ÷àñò ñå ìîäå-
ëèðà ïîñðåäñòâîì êâàíòîâà ìåõàíèêà, îêðúæàâà-
ùèòå ÿ àòîìè íà áåëòúêà è ðàçòâîðèòåëÿ – ñ ìåòî-
äèòå íà êëàñè÷åñêàòà ìåõàíèêà, à íàé-îòäàëå÷åíà-
òà îáëàñò íå âêëþ÷âà ÿâíî îïèñàíèå íà àòîìèòå,
à ñàìî îñðåäíåíè ïàðàìåòðè íà ñðåäàòà (äèåëåê-
òðè÷íà êîíñòàíòà).

 
квантово-химични методи

класическа физика

диелектрична среда

Ôèãóðà 2. Ïîëèìåäíà îêñèäàçà âúâ âîäíà ñðåäà.

Êàê çàïî÷âà âñè÷êî?
Îïèñàíîòî òåîðåòè÷íî ìîäåëèðàíå ñå îñíîâà-

âà íà ÷åòèðè ãðóïè îò ðàáîòè. Öåíòðàëíàòà ÷àñò íà
ñèñòåìàòà (Ôèãóðà 2) ñå îïèñâà ñ êâàíòîâî-õè-
ìè÷íè ìåòîäè, çà ðàçâèòèåòî íà êîèòî Âàëòåð Êîí
è Äæîí Ïîïúë ïîëó÷àâàò Íîáåëîâà íàãðàäà ïðåç
1998 ã. Êâàíòîâàòà ìåõàíèêà, íà êîÿòî ïúê ñå îñ-
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íîâàâà êâàíòîâàòà õèìèÿ, å äîíåñëà ïåò Íîáåëîâè
íàãðàäè íà ñâîèòå ñúçäàòåëè çà ïåðèîäà îò 1918
äî 1933 ãîäèíà – Ìàêñ Ïëàíê ïðåç 1918 ã., Íèëñ
Áîð ïðåç 1922 ã., Ëóè äå Áðîéë ïðåç 1929 ã., Âåð-
íåð Õàéçåíáåðã ïðåç 1932 ã. è Åðâèí Øðüîäèíãåð
çàåäíî ñ Ïîë Äèðàê ïðåç 1933 ã.

Îïèñàíèåòî íà îñòàíàëàòà ÷àñò îò ñèñòåìàòà èìà
ñúùî ïðåäèñòîðèÿ. Íåîáõîäèìî å áèëî äà ñå âú-
âåäå ïîòåíöèàë íà ìåæäóìîëåêóëíîòî âçàèìîäåé-
ñòâèå ïðè òàêúâ ðîä ìîäåëè. Òîâà å áèëî íàïðà-
âåíî îùå ïðåç 1946 ã. îò òðè íåçàâèñèìè ãðóïè îò
ó÷åíè – Óåñòõàéìåð è Ìàéåð [2], Õèë [3] è Èíãîëä
è ñúàâò. [4], êîèòî èçïîëçâàò çà îñíîâà ïîòåíöèà-
ëà íà Êóëîí è ïîòåíöèàëà íà Âàí-äåð-Âààëñ. ßí Äè-
äåðèê Âàí-äåð-Âààëñ ñúùî ñòàâà Íîáåëîâ ëàóðåàò
ïî ôèçèêà ïðåç 1910 ã. Äî íàé-ãîëåìè óñïåõè äîñ-
òèãà ãðóïàòà íà Ôðàíê Óåñòõàéìåð. Ïîÿâàòà íà êîì-
ïþòðèòå äàâà íîâ òëàñúê íà ðàáîòàòà â òàçè îá-
ëàñò. Íîðìàí Àëèíäæúð ðàçðàáîòâà ïðîãðàìà çà
îïòèìèçàöèÿ íà ñòðóêòóðàòà íà ìîëåêóëè ïðè èç-
ïîëçîâàíåòî íà òåçè êëàñè÷åñêè ïîòåíöèàëè. Ïîä-
õîäúò ïîëó÷àâà íàçâàíèåòî ìîëåêóëíà ìåõàíèêà
[5] è çàïî÷âà äà ñå ïðèëàãà çà èçñëåäâàíå íà ñèñ-
òåìè îò îðãàíè÷íè ìîëåêóëè.

Ïî ïàðàëåëåí ïúò òðúãâàò Äæîðäæ Íåìåòè è Õà-
ðîëä Øåðàãà [6]. Âäúõíîâåíè îò èäåèòå íà Óåñ-
òõàéìåð è Àëèíäæúð, òå ðàçðàáîòâàò îïðîñòåíà
âåðñèÿ íà ïîòåíöèàëèòå íà âçàèìîäåéñòâèå è ãè
èçïîëçîâàò ïðè îïòèìèçàöèÿ íà ñòðóêòóðè íà áåë-
òúöè. Ïî ñúùîòî âðåìå çà ñúçäàâàíå íà ìåæäó-
è âúòðåøíîìîëåêóëíè ïîòåíöèàëè çàïî÷âàò äà ñå
èçïîëçâàò è êâàíòîâî-õèìè÷íè ìåòîäè. Òóê ëèäåð-
ñòâîòî å íà Øíåèð Ëèôñîí è Àðè Óîðøúë, êîèòî
ðàçðàáîòâàò ìåòîäà íà ñúãëàñóâàíîòî ñèëîâî ïî-
ëå [7]. Ëåâèò è Ëèôñîí ñà ïúðâèòå, êîèòî èçïîë-
çâàò òîçè ìåòîä çà ìèíèìèçàöèÿ íà åíåðãèÿòà íà
áåëòúöè [8].

Ïðåäèìñòâîòî íà ìåòîäèòå, èçïîëçâàùè êëàñè-
÷åñêè ïîòåíöèàëè, å îòíîñèòåëíàòà ëåêîòà ïðè èç-
÷èñëÿâàíåòî íà åíåðãèÿòà è âúçìîæíîñòòà çà èç-
ñëåäâàíå íà ãîëåìè ñèñòåìè. Òåõíèÿò íåäîñòàòúê
å íåîáõîäèìîñòòà äà ñå ðàçãëåæäàò ñàìî ìàëêè ïðî-
ìåíè â ñòðóêòóðàòà íà âçàèìîäåéñòâàùèòå ìîëå-
êóëè è çàòîâà òåçè ìåòîäè íå ñå èçïîëçâàò çà èç-
ñëåäâàíå íà õèìè÷íè ðåàêöèè, ò.å. ïðîöåñè íà ðàç-
ðóøàâàíå íà åäíè ìîëåêóëè è îáðàçóâàíå íà äðó-
ãè. Êâàíòîâî-õèìè÷íèòå ìåòîäè, êîèòî ïúê ñà ïîä-
õîäÿùè çà òàêèâà èçñëåäâàíèÿ, èçèñêâàò ìíîãî èç-
÷èñëèòåëíè ðåñóðñè è ñå èçïîëçâàò çà èçñëåäâàíå
íà íåãîëåìè ìîëåêóëè.

Àêî ñå ïðèåìå, ÷å çàäà÷àòà çà ñúçäàâàíå íà ïî-
òåíöèàëíà ôóíêöèÿ çà îïèñàíèå íà îáêðúæåíèåòî
å ðåøåíà, òî îñòàâà äà ñå ðåøè âúïðîñúò ñ îïèñà-
íèåòî íà êîíôîðìàöèÿòà íà òîâà îáêðúæåíèå. Îòíî-
âî èìà äâà ïúòÿ çà ðåøàâàíåòî íà òîçè ïðîáëåì –
ïúðâèÿò å èçïîëçâàí îò Àëèíäæúð â íåãîâèòå ìî-
ëåêóëíî-ìåõàíè÷íè ìåòîäè è ñå ñúñòîÿë â ìèíè-
ìèçèðàíå íà åíåðãèÿòà íà ñèñòåìàòà è ñúçäàâàíå

íà åäíà õàðàêòåðíà êîíôîðìàöèÿ. Âòîðèÿò å áèë
ïðåäëîæåí îò Íåìåòè è Øåðàãà è ñå ñúñòîÿë â èç-
ïîëçâàíå íà ìåòîäèòå íà ñòàòèñòè÷åñêàòà ìåõàíè-
êà, òàêèâà êàòî ìîëåêóëíà äèíàìèêà èëè ìåòîäà
Ìîíòå Êàðëî [9] çà ñúçäàâàíå íà ìíîãî êîíôèãó-
ðàöèè ñ ïðàâèëíè ñòàòèñòè÷åñêè òåãëà.

Ðàçðàáîòåíàòà îò ëàóðåàòèòå òåîðèÿ ïîêàçâà êàê
òî÷íî è åôåêòèâíî äà ñå îöåíÿâà ïðîìÿíàòà íà
åíåðãèÿòà â ðåàëíè ñèñòåìè, êúäåòî çíà÷èòåëíà
ïðîìÿíà íà  ãåîìåòðèÿòà èëè ïðîìÿíà íà åëåêòðîí-
íîòî ñúñòîÿíèå â íåãîëÿìà ÷àñò îò èçñëåäâàíàòà
ñèñòåìà å ñâúðçàíà ñúñ ñëàáà ïðîìÿíà â îáêðú-
æåíèåòî. Åäèí îò íà÷èíèòå çà ðåøàâàíå íà òîçè
ïðîáëåì å ñúçäàâàíå íà åôåêòèâíà êîìïþòúðíà
ïðîãðàìà, îñíîâàíà íà óðàâíåíèåòî íà Øðüîäèí-
ãåð, êîÿòî ìîæå äà ðàáîòè ñúñ ñèñòåìè ñ ðàçëè÷-
íà ãîëåìèíà. Ïåðñïåêòèâåí å  ìåòîäúò íà Êàð-Ïà-
ðèíåëëî [10], íî è òîé èçèñêâà ãîëåìè êîìïþòúð-
íè ðåñóðñè, êîãàòî ñòàâà äóìà çà èç÷èñëåíèÿ íà
áèîìîëåêóëíè è ñóïðàìîëåêóëíè ñèñòåìè ñ íåîá-
õîäèìàòà òî÷íîñò. Äðóã íà÷èí å ñú÷åòàíèå íà êëà-
ñè÷åñêè ïîäõîä çà ìîäåëèðàíå íà îáêðúæåíèåòî,
îñíîâàíî íà ðàáîòèòå íà Óåñòõàéìåð [2], Àëèí-
äæúð [5] è Íåìåòè è Øåðàãà [6] ñ êâàíòîâî-õè-
ìè÷íè ïîäõîäè çà ìîäåëèðàíå íà öåíòðàëíàòà îá-
ëàñò, êúäåòî ñå èçâúðøâà õèìè÷íàòà ðåàêöèÿ.

Ïðèíîñúò íà ëàóðåàòèòå
Ïúðâàòà ñòúïêà ïî ïúòÿ çà ñúçäàâàíå íà òàêîâà

ìîäåëèðàíå å áèëà íàïðàâåíà, êîãàòî Àðè Óîðøúë
ïîñåùàâà Ìàðòèí Êàðïëóñ â Õàðâàðä â íà÷àëîòî
íà 70-òå ãîäèíè. Óîðøúë å èìàë ïîäãîòîâêà â îá-
ëàñòòà íà ìåæäó- è âúòðåøíîìîëåêóëíèòå ïîòåí-
öèàëè. Êàðïëóñ ïðèòåæàâàë îïèò â êâàíòîâî-õè-
ìè÷èòå èç÷èñëåíèÿ. Òå çàåäíî ñúçäàâàò ïðîãðàìà,
ñ êîÿòî ñà óñïåëè îòëè÷íî äà èç÷èñëÿâàò -åëåê-
òðîíè è âèáðàöèîííè ñïåêòðè íà ðåä ïëîñêè ìî-
ëåêóëè [11]. Â îñíîâàòà íà ïðîãðàìàòà å êëàñè÷åñ-
êîòî ðàçãëåæäàíå íà -åëåêòðîíèòå è ÿäðàòà, à çà
-åëåêòðîíèòå ñà èçïîëçâàëè êâàíòîâî-õèìè÷íèÿ
ìåòîä íà Ïàðèçåð-Ïàð-Ïîïë.

Òàçè ðàáîòà ñòàâà ïúðâàòà, â êîÿòî å ïîêàçàíî,
÷å å âúçìîæíî ñúçäàâàíå íà õèáðèäíè ìåòîäè,
âêëþ÷âàùè ïðåäèìñòâàòà íà êëàñè÷åñêèòå è êâàí-
òîâèòå ìåòîäè ïðè îïèñàíèå íà  ñëîæíè õèìè÷íè
ñèñòåìè. Â äàäåíèÿ ñëó÷àé ðàçãëåæäàíåòî å áèëî
îãðàíè÷åíî äî ïëîñêè ìîëåêóëè, â êîèòî îò ñúîá-
ðàæåíèÿ çà ñèìåòðèÿ ïî åñòåñòâåí íà÷èí å íàïðà-
âåíî ðàçäåëÿíå ìåæäó -åëåêòðîíèòå, ðàçãëåæäà-
íè êâàíòîâî-õèìè÷åñêè, è -åëåêòðîíèòå, ðàçãëåæ-
äàíè êëàñè÷åñêè, íî ïî-êúñíî å ïîêàçàíî, ÷å ìå-
òîäúò ìîæå äà áúäå ïðèëàãàí  íå ñàìî çà ïëîñêè
ìîëåêóëè. Ïî-êúñíî Êàðïëóñ è Óîðøúë ïîêàçâàò
[12], ÷å èìà  îáùà ñõåìà íà ðàçäåëÿíå íà åëåêòðî-
íèòå íà òàêèâà, êîèòî ùå ñå âêëþ÷àò â êëàñè÷åñ-
êè ìîäåë, è òàêèâà, êîèòî ùå áúäàò îïèñàíè êâàí-
òîâî-õèìè÷íî â ÿâåí âèä. Îñâåí òîâà ñà áèëè ñúç-
äàäåíè ñõåìè çà îáìåí íà åíåðãèÿ ìåæäó êëàñè-
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Ñâåòîâíà íàóêà

÷åñêàòà è êâàíòîâî-õèìè÷íàòà ïîäñèñòåìà, à ñú-
ùî è ìåæäó òÿõ äâåòå è äèåëåêòðè÷íîòî îáêðúæå-
íèå.

Íà Ôèãóðà 3 å ïîêàçàí åíçèìúò ëèçîçèì, êîéòî
õèäðîëèçèðà îñíîâíàòà ñúñòàâêà íà áàêòåðèàëíà-
òà êëåòú÷íà ñòåíà – ïîëèçàõàðèäà ïåïòèäîãëèêàí.
Çà äà ñå ïîêàæå êàê ëèçîçèìúò ðàçöåïâà ãëèêî-
çèäíà âåðèãà, å íåîáõîäèìî ñ ïîìîùòà íà  êâàí-
òîâàòà õèìèÿ äà ñå ìîäåëèðà ñàìî àêòèâíèÿ öåí-
òúð íà ìîëåêóëàòà íà åíçèìà, à â ñúùîòî âðåìå
äðóãàòà íåéíà ÷àñò ìîæå äà áúäå ðàçãëåäàíà ñ èç-
ïîëçâàíåòî íà  ìîëåêóëíà ìåõàíèêà èëè êàòî íåï-
ðåêúñíàòà ñðåäà.

Ôèãóðà 3. Ëèçîçèì ðàçãðàæäà ãëèêîçèäíà âåðèãà.
Ôèãóðàòà å àäàïòèðàíà ïî [12].

Ðàáîòàòà, ïîëó÷èëà ïðåç 2013 ã. ïðèçíàíèåòî
íà Íîáåëîâèÿ êîìèòåò, ñòàâà îòïðàâíà òî÷êà êàêòî
çà ïî-íàòàòúøåí òåîðåòè÷åí àíàëèç è ñúçäàâàíå íà
ïî-òî÷íè ìîäåëè, òàêà è çà ïðèëîæíè  èçñëåäâà-
íèÿ. Ïðåäëîæåíèòå ìåòîäè ñà áèëè ïðèëîæåíè çà
èçñëåäâàíå íå ñàìî íà ñëîæíè ïðîöåñè â îðãà-
íè÷íàòà õèìèÿ è áèîõèìèÿòà, íî è â õåòåðîãåííèÿ
êàòàëèç è òåîðåòè÷íè ïðåñìÿòàíèÿ íà ñïåêòðè íà
ìîëåêóëè, ðàçòâîðåíè â òå÷íîñòè. Íî ïî-âàæíîòî
å, ÷å òàçè ðàáîòà ïîëàãà íà÷àëîòî íà ïëîäîòâîðíî
ñúòðóäíè÷åñòâî ìåæäó òåîðåòèöè è åêñïåðèìåí-
òàòîðè, êîåòî ïðàâè âúçìîæíî ðåøàâàíåòî íà ìíî-
ãî íåðåøèìè ïðåäè òîâà çàäà÷è.
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