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Квантовохимическая программа 
«GAMESS»



⚫ Программа GAMESS [9, 11, 12] (General 
Atomic and Molecular Electron-ic 
Structure System) предназначена для 
расчетов атомных и молекулярных структур. 
Разработчики программы – группа Марка 
Гордона, Университет штата Айова, США.

⚫ Основным достоинством GAMESS-PC 
является высокая скорость работы по 
сравнению с другими квантовохимическими 
программами, что немаловажно при 
исследованиях сложных молекулярных 
систем.
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FAR Manager
⚫ Ярлычок запуска программы располагается на 
рабочем столе или на панели инструментов 
рабочего стола в виде синего значка. При запуске 
программы открывается панель приятного синего 
цвета, которая представляет собой двухоконное 
открытое меню папки Far.

⚫ Программа легко управляется как мышкой, так и с 
клавиатуры и необходима нам для создания 
исходных файлов и запуска рас-чета в программе 
GAMESS.

3



FAR Manager
⚫ Открытое окно программы FAR
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Выбор диска
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Создаем папку 
«BorisevichSS»
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Создаем исходный файл
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Исходный файл
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Запускаем расчет
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Поиск необходимой информации 
в конечном файле
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Визуализация расчета
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Строим z-матрицу

12



Строим z-матрицу: определяем 
двугранный угол H4С3O2C1
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Перекись водорода: фронтальный 
вид (а), вид по оси О2O3 (б) и z-

матрица
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Строим z-матрицу: определяем 
торсионный угол H6C3O2H4
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Исходная структура 
диметилового эфира
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Расчет закончен без 
ошибок
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Расчет прерван из-за ошибки: не 
найдена z-матрица
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Результат расчета при 
неправильной «привязке» атома
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