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Аннотация 
Методами квантовой химии проведены расчеты влияния эффектов растворителя на химические 

сдвиги ядер фосфора 31Р. При моделировании структур молекулярных  кластеров фосфорсодержащих 
молекул в растворе использовались методы молекулярной механики (ММ), комбинированный метод 
квантовой механики и молекулярной механики (КМ/ММ) и метод функционала плотности DFT. 
Расчеты констант ядерного магнитного экранирования проводили с применением калибровочно-
инвариантных атомных орбиталей (GIAO) и базисного набора 6-31G(d,p) в рамках метода 
функционала плотности DFT с функционалом UB3LYP. Результаты расчетов сравниваются с 
экспериментальными ЯМР данными.  
 


