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В настоящее время одной из актуальных проблем является создание наноорганизованных структур. Большие успехи и ожидания в этой сфере связаны с соединениями, обладающими жидкокристаллическими свойствами. Цель настоящей работы – моделирование межмолекулярных взаимодействий в жидких кристаллах (ЖК). 
Нами рассчитана энергия взаимодействия димеров п-н-бутилокси-бензилиден-п`-толуидина (БОБТ). Они расположены друг относительно друга в различных конфигурациях, моделирующих взаимодействие молекул, находящихся в разных слоях (стэкинг St) и в одном слое (плоскостная Pl, терминальная T) ЖК. Определение энергии межмолекулярного взаимодействия и равновесных геометрических конфигураций димеров проведено методом RHF/3-21G, величина энергии уточнена единичным расчетом в базисе 6-31G**.
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Рис. Стэкинг (St), плоскостная (Pl) и терминальная (T) конфигурации, 
моделирующие взаимодействие молекул БОБТ
Определена относительная вероятность образования конфигураций (St, Pl и Т), при которых возможно поступательное движение одной молекулы относительно другой, находящейся в фиксированном положении. 
Работа выполнена в рамках Программы «Развитие научного потенциала высшей школы», проект РНП.2.2.1.1.2820.
