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Супрамолекулярная химия — «химия за пределами молекулы» [1], изучаю-
щая структуру и функции ассоциаций двух и более химических частиц, удержи-
ваемых вместе межмолекулярными силами». В качестве супрамолекул принято
рассматривать олигомерные структуры, которые возникают при межмолекуляр-
ной ассоциации нескольких компонентов и имеют четко обозначенную структуру.
Супрамолекулы могут быть охарактеризованы пространственным расположени-
ем фрагментов (в качестве которых могут выступать отдельные молекулы), то
есть иметь определенную конформацию, в которой можно выделить различные
типы взаимодействий, характеризующиеся силой и направленностью и завися-
щие от расстояний и углов. Образование сложных систем может происходить
за счет координационных взаимодействий с ионами металлов,межмолекулярных
водородных связей, ван-дер-ваальсовых взаимодействий и т.д. При анализе спек-
тральных свойств супрамолекулярных систем, в частности, относящихся к био-
логическим объектам, необходимо полное знание о геометрической структуре и
колебательных спектрах отдельных фрагментов молекулы. В докладе рассмат-
ривается подход для определения матриц потенциальной энергии сложных моле-
кулярных образований, основанный на совместном использовании современных
квантово-химических методов в сочетании с устойчивыми численными алгорит-
мами решения обратных задач спектроскопии в рамках теории регуляризации
нелинейных некорректных задач [2, 3]. В рамках предложенного приближения
возможно использование различных систем обобщенных координат для описания
силовых полей сложных молекулярных систем [4].
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