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чується і переходить у захворювання. До психосоматичних захворювань, ви-
кликаних стресом, традиційно відносять так звану "чикагську сімку" захво-
рювань, що виникають як реакції на стрес. Це – нейродерміт і псоріаз; виразка 
шлунку і дванадцятипалої кишки; неспецифічний виразковий коліт; бронхіаль-
на астма; гіпертонія; тиреотоксикоз і ревматоїдний артрит. Можливий і інший 
тип реакції: виникнення не соматичних, а психічних порушень. Все більше 
спеціалістів схиляються до думки, що причини хронічних захворювань у дітей 
психосоматичного походження, так як емоційні фактори здійснюють прямий 
вплив на роботу органів і систем тіла.  

Висновки та рекомендації. Отже, ми можемо зробити висновок про 
те, що фізичне і психічне здоров’я дитини залежить безпосередньо від особли-
востей мікроклімату в сім’ї. Основними методами збереження та зміцнення 
здоров’я в умовах сім’ї мають стати: культура міжродинних взаємин у повсяк-
денному житті; дотримання правил психогігієни; термінове звернення до відпо-
відних спеціалістів при наявності глибинних довготривалих конфліктів або 
кризи у відносинах. 
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ПОРІВНЯЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА КВАНТОВО-ХІМІЧНИХ 

РОЗРАХУНКОВИХ МЕТОДИК 

Ромашко Т.П. (м. Полтава, Україна) 

Можливості квантово-хімічних методів розрахунку є досить широкими. Їх 
застосування включає завдання визначення як властивостей квантових систем, 
так і структурної будови різних об’єктів, їх спектральних характеристик, що дає 
змогу теоретично передбачити властивості матеріалів та умови протікання 
хімічних процесів. 

Як неемпіричні ab initio, так і напівемпіричні методи квантово-хімічних 
розрахунків використовуються зараз в межах декількох підходів. Ab initio CIS – 
теорія (від англ. Configuration Interaction Based on Singly Exited Configurations) 
є загалом спроможною для визначення молекулярних рівнів енергії, але не 
надто точною. Похибка сягає за 1еВ [1].  Неемпіричні методи направлені на 
розрахунки інтегралів міжелектронної взаємодії. Проте по мірі збільшення роз-
мірів молекул число інтегралів міжелектронної взаємодії зростає приблизно 
пропорційно N4 [2], де N – розмір базису АО, й, відповідно до цього, росте і час 
затрачений для розрахунків. Тому одержав розвиток й продовжує розвиватися 
напівемпіричний підхід, заснований на заміні більшої частини інтегралів пара-
метрами, взятими з експерименту. Застосовуються різні методи квантово-
хімічних напівемпіричних розрахунків для дослідження електронної будови 
молекулярних систем. 
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В рамках CNDO підходу існує [2] дві головних параметризації: CNDO/2 
для розрахунків основних і CNDO/S (S – спектроскопічна параметризація) для 
розрахунків збуджених електронних станів. Метод CNDO/2 дає найбільш надій-
ні результати у випадку розрахунків електронного розподілу і властивостей, що 
визначаються останнім (дипольні моменти, реакції протонування гетероарома-
тичних сполук тощо). Існують і специфічні параметризації метода CNDO, спря-
мовані на коректне описання лише певних властивостей молекул. В області 
свого застосування CNDO метод дає результати, що відповідають експеримен-
тальним даним не гірше, ніж результати розрахунків ab initio 

Метод INDO та його модифікація має переваги перед CNDO при розра-
хунках електронної структури молекул з відкритими електронними оболонками. 
Він застосовується для аналізу спектрів поглинання гетероароматичних моле-
кул та їх протонованих форм [3] електронегативності, індуктивного і мезомер-
них параметрів органічних молекул, теоретичного з’ясування впливу середо-
вища. 

Більш вживаними зараз є методи, що засновані на NDDO наближенні. 
Так, методи АМ1 та РМ3 застосовуються для вивчення спектральних характери-
стик різних органічних молекул, зміна яких може бути пов’язана з різними 
структурними, конформаційними факторами та впливом розчинника. Викорис-
товуючи метод АМ1 можливо не тільки оптимізувати геометрію, а й проводити 
розрахунки просторової будови молекул циклічної структури. Метод АМ1 засно-
ваний на наближенні NDDO, де вводиться модифікована функція, яка описує 
відштовхування остовів, і відповідно введено нові параметри, що дозволяють 
відтворювати водневі зв’язки і давати кращі результати для активаційних пара-
метрів. 

Серед напівемпіричних квантово-хімічних методів, що задовільно відт-
ворюють енергію молекул і їх структуру, РМ3 добре описує міжмолекулярний 
водневий зв’язок нейтральних молекул, коректно моделює довжини зв’язків і 
енергію взаємодії для малих кластерів води (n=2-5) та гідратованого іону гід-
роксонію [4], тому цей метод може застосовуватися на рівні ab initio. Так при 
дослідженні структури та конформації пара-метил-
бензолсульфофториду(броміду) точність розрахунків ключових параметрів 
методом РМ3 [5] близька до точності ab initio розрахунків, тоді як для інших 
методів, що використовують наближення NDDO (MNDO, AM1), характерна ная-
вність більших систематичних похибок – в першу чергу довжини зв’язків C-S i 
S-O і валентного кута O=S=O. Детальний аналіз отриманих результатів дає 
змогу передбачити (пояснити) зміну величини квантового виходу випроміню-
вання для серії сполук в різних розчинниках. 
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