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Аннотация: Рассмотрены методы квантовой химии для расчёта спектров электронного па-

рамагнитного резонанса производных азиридина, физических свойств молекул в случае протонного 

переноса в различных средах. 
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Abstract: The methods of quantum chemistry for calculating the spectra of electron paramagnetic 

resonance of aziridine derivatives and the physical properties of molecules in the case of proton transfer 

in various media are considered. 
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Среди множества органических соединений азиридины занимают особое 

место благодаря своим уникальным химическим и физическим свойствам [1]. Они 

находят применение в синтезе сложных органических молекул, биологически ак-

тивных веществ, а также материалов с особыми функциональными характеристи-

ками. Многие производные азиридина – практически важные вещества с широким 

спектром применения в медицине, сельском хозяйстве, в качестве антиоксидан-

тов, органических полупроводников, фотоактивных материалов, добавок к топливу 

и маслам, консервантов, технических и пищевых красителей, ингибиторов корро-

зии. Особый интерес вызывают протолитические свойства производных азириди-

на, которые играют ключевую роль в их химическом поведении. Протолитические 

свойства соединений – это ключ к пониманию их химического поведения и роли в 

реакциях. Азиридин обладает уникальными протолитическими характеристиками, 

обусловленными его структурой и наличием азота как гетероатома. Это делает его 

удобным для анализа и изучения в рамках современного органического синтеза. 

Квантовая химия сегодня – это не просто инструмент для анализа молеку-

лярного строения, но и ключ к пониманию сложнейших процессов, происходящих 
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на атомарном и молекулярном уровнях. С её помощью можно «взглянуть» на 

электронные переходы, анализировать природу химической связи, а также изучать 

реакционную способность молекул. Методы квантовой химии и электронного па-

рамагнитного резонанса (ЭПР) предоставляют мощный инструментальный арсе-

нал для исследования этих вопросов. Квантово-химические расчеты позволяют 

моделировать электронную плотность, вычислять энергетические уровни и выяв-

лять механизмы реакций с высокой точностью. ЭПР-спектроскопия, в свою оче-

редь, является незаменимым методом изучения свойств парамагнитных центров, 

давая уникальную информацию о тонкой структуре и магнитных взаимодействиях.  

Среди различных методов исследований наиболее популярны полуэмпири-

ческие методы квантовой химии. Для точного расчетного сканирования профиля 

поверхности потенциальной энергии (ППЭ) использована программа 

Gaussian16W, процедура SCAN, которая представляет собой расчет полной энер-

гии системы как функции изменения нескольких геометрических параметров: дли-

ны связи, валентных или двугранных углов. Для изучения реакции протонного об-

мена с помощью ЭПР-спектроскопии использовали установленный кислотный спи-

новой зонд на основе стабильного семихинонового радикала 3,6-ди-трет-бутил-2-

оксифеноксила. В таблице приведены параметры ППЭ переноса протона из ис-

ходного состояния на зонде, через переходный комплекс, к конечному состоянию 

на 1,2,3-триметилдиазиридине, полученные путем полной оптимизации геометрии 

исходных, промежуточных и конечных комплексов реакции протонного обмена.  

Таблица 

Параметры ППЭ переноса протона от 3,6-ди-трет-бутил-2-оксифеноксила  

к 1,2,3-триметилдиазиридину 

Положение протона Энергия, Хартри 

Исходное  -952,91 

Переходное  -952,87 

Конечное  -952,86 

Анализ данных, полученных полуэмпирическим методом, позволяет пред-

сказать существование различий в большинстве геометрических параметров ис-

следуемых молекул. Полученные параметры реакции протонного обмена 3,6-ди-

терт-бутил-2-оксифеноксила для всех производных азиридина показывают, что 

они существенно зависят от наличия и типа заместителя в молекуле. Квантово-

химические методы позволяют моделировать электронную структуру молекул и 

прогнозировать их поведение в различных средах, что также может предсказать 

физические свойства молекулы в системе протонного переноса.  
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