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თანამედროვე მოლეკულური მეცნიერების ერთ-ერთი ყველაზე პოპულარული სფეროა 

ბიოლოგიურად აქტიური ნაერთების ელექტრონული სტრუქტურისა და რეაქციის 

უნარიანობის  შესწავლა კვანტური ქიმიის თანამედროვე მეთოდის - სიმკვრივის ფუნქციური 

თეორიის (DFT) გამოყენებით. ჩვენს მიერ ამ სფეროში ჩატარებული კვლევები წარმატებული 

და აქტუალურია. კერძოდ, აგებულია ამინომჟავების მიერ პეპტიდური ბმის წარმოქმნის 

უნარიანობის მიდრეკილების ფორმულა, სადაც Δq არის სხვაობა პეპტიდური ბმის 

ნახშირბადის და აზოტის ატომების მუხტებს შორის, RNH , RCO და PNH, PCO  და NH და CO ბმის 

სიგრძე და ბმის რიგები. ΔE# - პეპტიდური ბმის წარმოქმნის აქტივაციის ენერგია. 
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