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спектральных свойств новой группы хиральных 
пространственно затруднённых ароматических олефинов с 
использованием квантово-химических расчётов 
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Постановка задачи 
С использованием природного ()--пинена в качестве исходного соединения разработаны методы синтеза 

соединений, формально являющимися продуктами конденсации С2-симметричного хирального 
дипинодиазафлуорена с акридоном, ксантоном и тиоксантоном. Полученные соединения представляют собой 
новую серию хиральных производных, принадлежащих к группе так называемых бис-трициклических 
ароматических олефинов (bistricyclic aromatic enes – BAE), которые широко изучаются в как молекулярные 
переключатели: 

 
Синтезированные соединения демонстрируют обратимое изменение цвета: механохромизм, 

термохромизм, сольватохромизм и протонохромизм, меняя окраску от желтоватой до зелёной, синей или тёмно-
фиолетовой в зависимости от характера воздействия. 

Наблюдаемые цветовые эффекты требуют объяснений, которые в настоящее могут быть получены только с 
использованием расчётных методов. 

Подробное описание работы, включая используемые алгоритмы 
Молекулярное моделирование и расчёты спектральных данных выполнялись квантово-химическими 

методами в рамках теории функционала плотности (DFT) с использованием программного пакета ORCA 
(версия 4.1.0). Гибридный обменно-корреляционный функционал PBE0 был выбран потому, что он хорошо 
зарекомендовал себя ранее в расчётах гетероатомных производных терпенов. Использовались валентно-
расщепленные базисные наборы с поляризационными функциями def2-TZVP или def2-TZVPP и 
вспомогательный базис def2/J. Учёт дисперсионного взаимодействия выполнялся методом  демпфирования 
Бекке-Джонсона (Becke-Johnson damping scheme – D3BJ). Для ускорения расчётов применялся метод 
аппроксимации интегралов RIJCOSX. Электронные спектры поглощения в видимой и ближней 
ультрафиолетовой областях оценивались на уровне теории TD-DFT (PBE0/def2-TZVPP, D3BJ, RIJCOSX, def2/J). 
Расчёты химических сдвигов ЯМР проводили с использованием вспомогательного базиса def2/JK (PBE0/def2-
TZVPP D3BJ). Эффекты сольватации учитывали в рамках SMD-модели. 

Научное содержание работы 

1. Конформационный анализ аминов и протонированных форм 
Результаты расчётов показывают (Таблица), что все изученные производные дипинодиазафлуорена 
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