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Аннотация 
Момент инерции вращательного движения I как дескриптор пространственной структуры 

молекулы, определяющий свойства вещества, в соответствии с работами последних лет начинает 
приобретать значимость при исследовании зависимостей «структура – свойство», позволяя описать 
изменение свойств соединений в гомологических рядах и подойти к решению вопроса различия 
свойств чётных и нечётных гомологов. Проблема заключается в том, что отсутствует универсальный и 
прозрачный способ расчёта моментов инерции вращательного движения молекул. Исследователи 
пытаются решить данную проблему различными способами: представлением молекулы в виде её 
углеродной цепи и расчётом моментов инерции только для неё, пренебрегая вкладом остальных 
атомов, ручным расчётом моментов инерции для небольших несложных молекул, исходя из их 
предполагаемой геометрии, извлечением промежуточных результатов из квантовохимических 
расчётов программных пакетов, таких как Gaussian или Gamess. Нами разработана программа для 
точного расчёта моментов инерции, использующая задание точной геометрии молекулы в трёхмерном 
пространстве при помощи декартовых координат. Программа написана на языке Perl и доступна под 
лицензией GNU General Public License v3.0 (свободное программное обеспечение). В качестве 
исходных данных программа использует файлы формата XYZ. Принцип работы программы 
заключается в итеративном расчёте моментов инерции для всех возможных положений в пространстве 
оси вращения, проходящей через центр массы рассчитываемой молекулы. Полученные в ходе расчёта 
минимальное и максимальное значения моментов инерции соответствуют двум перпендикулярным 
осям вращения молекулы (x и z). Момент инерции относительно третьей оставшейся оси y рассчитывается 
после нахождения канонического уравнения прямой оси, перпендикулярной найденным осям x и z. 


