I'pant PO®U  Nel9-03-00175A  «IIposiBjieHHe  CBepXOBICTPHIX  (POTOXMMHUYECKHX
NMPOIECCOB B HeCTAMOHAPHBIX cnekTpax» (2000 r, pyk. mpogeccop A.U. UBaHoOB)

3amaveil JaHHOTO TMPOEKTAa SBISETCS pa3padoTKa HOBBIX TEOPETHYECKUX TMOJIXOJ0B U
KOMILIEKCOB TPOrpaMM ISl MOJIETUPOBAHUSI CIEKTPAIbHOM JUHAMHKHA B MOJIEKYJISPHBIX
CUCTEMaxX CO CBepXOBICTPhIM (HDOTOMHIYLMPOBAHHBIM TIEPEHOCOM 3apsiia B pacTBOpax, M
MPUMEHEHUE ITUX TMOAXOAOB ISl YCTAHOBJIEHUS JACTAILHOIO MUKPOCKOIMYECKOr0 MEXaHW3Ma
CBEPXOBICTPBIX POTOXUMUYECKUX MTPOLIECCOB.

B 2020 roay B paMKax TaHHOTO MTPOEKTa OBLIN MOJYYCHBI CIICTYIONINE PE3YIbTATHI:

1. HccnenoBaHo BIMAHUE HApPYUICHHUS CHUMMETPHHM IEPEHOCOM 3apsga B BO30YXKICHHBIX
KBaJAPYIOJIbHBIX MoJsieKysnax Buaa D-m-A-n-D wmm A-n-D-n-A, tne A u D — snekrpoHHO-
aKLENTOpHAass M DJJEKTPOHHO-JOHOpHAs  TIpyIIbl, Ha  HECTAlMOHAPHBIE  CHEKTPbI
XapaKkTepucTUYeCcKux KojeOanui (BajeHTHble Kojebanusa — C=N wim — C=C— rpynn).
ACHUMMETPUYHBIN MEPEHOC 3apsiia B TaKMX MOJIEKYJIaX MPOTEKAaeT B HEPABHOBECHOM pPEKUME
napajyieJIbHO C peJlakcalluedl pacTBOPUTENSI C XapaKTEPHBIM BPEMEHEM MOpSAKa OJHOM
NUKOCEKYHIBI. B pamkax pa3paOoTaHHOW paHee TEOpUU HapyIICHUS CUMMETPHH U ee
nposineHuil B HectanuoHapHbix WK cnekTpax nana kmaccudukaius THUIIOB BO3MOMKHBIX
n3meHenuit MK crekTpoB ¢ pocTom crenenn acumMeTpuu Mosiekyd. [Ipeacrasnena ¢pusndeckas
MHTEpIpPETALMs BbISIBICHHBIX 3aKOHOMEPHOCTEN M MPOBEIECHO MX CPaBHEHUE C MMEIOIIMMHUCS B
HACTOSIIIEE BPEMSI IKCIIEPUMEHTATIbHBIMHU JTAHHBIMU.

2. BbINOJIHEHHBIN aHANW3 BIUSHUA MapaMeTpa aCUMMETpuUH Ha HectauumoHapHsle MK criekTpsl
BO30Y)KJICHHBIX KBJIPYMOJBHBIX MOJEKYJ TOKa3aj, YTO MMEETCS] BCEro 8 THUIIOB M3MEHEHUM
HectauuoHapHbeix MK crnekTpoB ¢ poctoMm creneHn acummeTrpuu. JIBa Tuma w3 BOCbMHU
HAOIOTATCh JKCTIepUMEHTAIbHO. Creyer OTMETUTh, YTO JO0 HACTOSIIEr0 BPEMEHU OBLIN
HKCIIEPUMEHTAIILHO UCCeI0BaHbl HecTanmoHapHbie K ciekTphl TONBKO Tpex MOJIEKYI.

3. IlpeanokeHa KOJMYECTBEHHAs IlKajla SHEPruil B3aUMOJIECHCTBUS MOJIEKYJ KpacuTellel C
pacTBOPUTENIIMM, OCHOBAaHHAs Ha BEIMYMHE PACIICIUIEHUs YacTOT CHUMMETPUYHOTO U
AHTUCUMMETPUYHOrO Kojebanuil --C=N rpynn B aCHMMETPUYHOM COCTOSIHUM B MOJIEKyJe A-m-
D-n-A, cocroseii u3 siapa nuppoionuppona D u 1ByX akienTopoB uaHoeHuna, iMeeT Takue
napaMeTpsl, YTO pacllelIeHue Mojaoc Aw XapaKTepu3yeTcss MOHOTOHHOM 3aBUCHMOCTBIO OT
CTEMEeHH aCUMMETPUU M XOPOLIO amMmpOKCUMHUPYETCS] MPOCThIM BhIpaxkeHueM Aw=a+bD"2, c
MOJIOKUTEIbHBIMU TIOCTOSIHHBIMU a W b, He 3aBHCSIIMMU OT pactBopurensi, D - creneHs
aCUMMETpPUU MOJIEKYJIbl, PaBHAs Pa3HOCTU 3apsA/IOB Ha aKUENTOpax B EIWHULAX 3apsla
anekTpoHa. [Tockonpky BennuMHa Mapamerpa acUMMeTpuu D, a BMecTe ¢ Heil M BeauurHa
pacuierieHust A®, OYeHb YYBCTBUTENIbHBI K SHEPrMU B3aMMOJIEUCTBHUS MOJIEKYJbl C
pacTBOPUTENIEM, TO 3TO O3HAYAET, YTO A® SBIAETCA MEPOW 3TOW DHEPTUU B3aMMOJEHCTBHUS.
Ecnu Teneps n3mepeHHble 3HAUEHUS A® B CEPUM PACTBOPUTENIEH PACHOJIOKUTH B MOPSIKE MX
BO3pacTaHUs, TO COOTBETCTBYIOIINE UM PACTBOPUTENIM TOXe OYAYyT pacrnojaraTtbCs B MOPSIKE
BO3pAaCTaHUs SHEPrHMM HX B3aUMOJEWUCTBUS C MoJekyinoil. Ha kauecTBEeHHOM YpOBHE 3TOM
IIKAJIOW MOXHO TMOJIb30BaThCS YK€ ceiudac. B paMkax MOAENbHBIX MPEACTABICHUI BO3MOKHO
CO3J]aHUE U KOJIMYECTBEHHOM IIIKAJIBI.

4. B paMKax HECTallMOHAPHOM TEOPHH BO3MYILIEHHM IO OIEpaTopy B3aUMOJIECUCTBUS
AIIEKTPUYECKOTO TIOJIT BO30YXKIAIOIIETO HMITYyJIbca HAKAYKH C MOJIEKYJIOW B pPacTBOpUTETE
MPOAHAIM3UPOBAHO  BIMSHUE HU3KOYACTOTHOTO BHYTPUMOJIEKYJSIPHOTO KoJieOaHMs Ha
HECTAIIMOHAPHBIA CHEKTp (IIyOpecleHIIM MOJeKylbl U auHamuky CTOKCOoBa CHBHWra.
HuskouacToTHOE BHYTPUMOJEKYJSIpHOE KojieOaHue Mpeanosiaraercs HenepeaendupoBaHHbBIM.
[TomydyeHO aHAIUTUYECKOE BBIPAKECHHE JJIs CUTHAJIA HECTAIMOHAPHOW (IIyOpecueHInd, U
BBISIBJICHBI YCJIOBHSI, TIPU BBIMOJTHEHUH KOTOPBIX MOTYT MPOSIBISITHCS OCHMUISIIUA MaKCHMyMa
HECTAIIMOHAPHBIX CIEKTpoB ¢uryopecteHuu. [loka3aHo, 4YTO peopraHu3alus Cpeabl He
MOAABJISIET OCUMJUISIIUN MAaKCUMYMa CIIEKTpA.
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