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Вклад заторможенного внутреннего вращения рассчитан по методике, описанной в работе [8]. Уров-
ни энергии для вращения каждого из волчков получены путем решения уравнения Шредингера для 
заторможенного вращения:
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где V ϕ( ) – потенциальная функция вращения волчка; Ir – приведенный момент инерции волчка, кг ⋅ м2.
Для определения потенциальной функции вращения V ϕ( ) на уровне теории DFT/B3LYP/6-31G(2df,p) 

рассчитана энергия молекулы темозоломида при повороте амидного и метильного волчков на 360° 
с шагом 5°. Далее для получения потенциальной функции вращения каждого волчка в аналитическом 
виде результаты численного эксперимента были аппроксимированы тригонометрическим рядом Фурье. 
Приведенные моменты инерции каждого из волчков рассчитаны по методике, описанной в работе [9].

Стандартная энтальпия образования темозоломида в газообразном состоянии при Т = 298,15 К опре-
делена в рамках метода изодесмических реакций. Оптимизация геометрий молекул и расчет частот 
нормальных колебаний выполнены на уровне теории DFT/B3LYP/6-31G(2df,p). Энергии молекул, уча-
ствовавших в изодесмических реакциях, рассчитаны с использованием композитного квантово-химиче-
ского метода G4 [2]. Все численные эксперименты производились на выделенной виртуальной машине 
в облачном сервисе Google Cloud Platform с применением 8 вычислительных ядер Intel Xeon Processor 
с тактовой частотой 2,0 ГГц (до 2,7 ГГц при пиковой нагрузке) и 52 Гб оперативной памяти.

Стандартная энтальпия сублимации темозоломида при T = 298,15 К рассчитана в рамках модели 
электростатического потенциала, параметризованной и валидированной ранее [10]. Вычисление моле-
кулярных дескрипторов для молекулы темозоломида производилось с использованием программного 
обеспечения Multuwfn 3.7 [11].

Результаты и их обсуждение
Температурная зависимость теплоемкости темозоломида в конденсированном состоянии в диапазоне 

80 –370 К при давлении насыщенного пара представлена на рис. 1. Расчет значений молярных изобарных 
теплоемкостей выполнен с использованием величины молярной массы темозоломида (M = 194,15 г/моль),  
полученной из относительных атомных масс, рекомендованных ИЮПАК [12].

Обработка экспериментальных данных осуществлялась посредством разбиения исследуемого тем-
пературного диапазона на интервалы с областями перекрывания. Каждая область перекрывания состав-
ляла 15–20 % от величины наибольшего температурного интервала. Полученные экспериментальные 
значения теплоемкостей темозоломида в кристаллическом состоянии в каждом из температурных ин-
тервалов аппроксимировались полиномиальными зависимостями
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Рис. 1. Температурная зависимость теплоемкости темозоломида  
в интервале 80 –370 К и разброс отклонений экспериментальных величин  

от полиномиальной аппроксимации относительно температуры
Fig. 1. Temperature dependance of temozolomide heat capacity  
in the range of 80 –370 K and deviations of experimental values  

from polynomial approximation regarding temperature


