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В результате проведенных теоретических исследований выполнены 

полный расчет колебательных спектров и моделирование спектральных 

кривых оптической плотности молекул (22S,23S)-24-эпибрассинолида (а), 

(22S,23S)-гомобрассиноли-да (б) и гомобрассинолида (в), которые 
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описывают полосы поглощения экспериментальных спектров данных 

соединений в области 1500–950 см-1. На основе сопоставления 

экспериментальных и теоретических ИК спектров дана интерпретация полос 

поглощения исследуемых молекул в этой спектральной области. 

Анализ результатов расчета позволил найти связь между 

структурными различиями исследуемых соединений и наблюдаемыми 

изменениями ИК спектров. Установлено, что небольшие различия в 

химическом строении приводят либо к изменениям форм ряда нормальных 

колебаний с близкими или совпадающими частотами, либо к смещению 

частот ряда нормальных колебаний с близкими формами колебаний, 

следствием чего является изменение интегральных интенсивностей, форм и 

полуширин соответствующих полос поглощения. 

 


