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Газовая электронография (ГЭ) – это один из основных экспериментальных методов изучения структуры свободных молекул. [1] Однако, для большинства исследуемых объектов невозможно произвести успешную обработку эксперимента без привлечения квантово-химических расчетов. В частности, они необходимы при получении равновесной геометрии (структуры молекулы в точке минимума поверхности потенциальной энергии). [1] Для этого (в простейшем случае) необходим расчет средних амплитуд колебаний (l), поправок к расстояниям (re-ra) и параметров асимметрии (κ). [1] Для их расчета необходимы кубические силовые поля (третьи производные электронной энергии по координатам атомов). [1] Для многих объектов ГЭ подобный расчет за разумное время провести вполне реально, но уже сейчас исследуются и системы существенно большого размера, где это не уже так. [2,3]

Не так давно было предложено использовать неэмпирическую молекулярную динамику (МД) для расчета интересующих параметров. [4] Для молекул большого размера она оказывается существенно дешевле расчета кубических полей. К сожалению, классическая МД не учитывает квантовый характер движения ядер. Расчеты МД в варианте интеграла по траекториям способны исправить этот дефект, но вычислительная стоимость расчета при этом существенно возрастает. [5] 

Нами была предложены вычислительно - эффективные апостериорные поправки к искомых параметров для ГЭ (l, re-ra и κ) полученным из классических МД траекторий. Они были реализованы в виде программы Qassandra, написанной на C. Работоспособность модели была продемонстрирована на нескольких молекулах разного размера. 
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