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В сучасному світі хімічні сполуки на основі пропіонової кислоти мають великий потенціал у багатьох галузях, таких як фармацевтика, харчова технологія, полімерна промисловість та інші. Тому перспективно досліджувати пропіонову кислота та її пропіанат натрію та берилію за допомогою залучення технології компютерного моделювання HyperChem v.8.

Об’єктом дослідження є пропіонова кислота(ПМК)  та її солі натрію (ПМСNa) і берилію (ПМСBe).

Актуальність : за допомогою програмного забезпечення HyperChem v.8 проводять квантово-механічні розрахунки розподілу електростатичних потенціалів, електронної густини також можна обрахувати загальну енергію молекули, створювати 2D та 3D зображення структур та провести розрахунки обраних атомів їх груп, чи молекул. На сьогодні комп’ютерна хімія та дане програмне забезпечення є перспективними методами дослідження речовини, що допомагають спрогнозувати да досліджувати, синтезувати органічні речовини, полімери та інші сполуки.

 Для побудови моделей було використано прграмний пакет HyperChem.
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Рис.1.Модель молекули пропіонової кислоти           Рис.3. Модель молекули берилій пропіонату
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Рис.2. Модель молекули натрій пропіонату
   З метою порівняльного  дослідження властивостей вихідних  зразків та їх продуктів та дизайну було проведено оптимізацію структури залученням методу Molecular Mechanics of Force Fields (MM+)+). Відповідні експериментальні криві (Рис.4) свідчать, що процеси досягнення рівноважного стану структурами сполуки 1 та 2 та 3 не є подібними і супроводжуються різними за характером відхилення від експоненціального плину. 
Цей висновок підтверджується відмінностями складових початкової Енергії оптимізації, її складових та Дипольних  Моментів, дані яких  представлені в Таблиці: 

	Назва молекули 
	Bond
	Angle
	Dihidral
	Vdw
	Strech-bend
	Elecrtstatic
	MD

	Propanoic acid
	1.39506
	2.60426
	-3.6485
	2.45937
	0.0938696
	-3.11086
	2,468

	Sodium propionate
	4.58068  
	1.77434   
	-0.614
	2.30557   
	-0.404818
	0
	2,773

	Beryllium propionate
	2.64791
	3.54869
	-0.935
	4.30099   
	-0.238527
	-0.566358
	0,006158
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Рис.4.Зміна енергії оптимізації  пропіонової кислоти(а),натрій пропіонату(б),                                 берилій пропіонату (в).
Було досліджено , що кількість атомів які входять до складу системи та особливості їх взаємодії прямопропорційні енергії системи . Розглядаючи випадок, де Na замістив  H в карбоксильній групі збільшився радіус заміщеного атома , що вплунуло на енергію системи . Be(берилій) має відповідо  більший атомний радіуст є двохвалентним металом, тому  при додаванні другого кислотного залишку  збільшується енергія системи відповідно до кількості атомів. 
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