Моделирование энергий граничных орбиталей N-донорных гетероциклов с использованием статистического подхода и комбинаторных библиотек
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Энергии верхней занятой и нижней вакантной молекулярных орбиталей являются важной характеристикой реакционной способности органических молекул. Экспериментальное определение этих параметров (потенциалов ионизации и электронного сродства) представляет трудоемкую и сложную задачу. Теоретическое моделирование на основе построения статистических моделей, связывающих структуру органических молекул с их свойствами, позволяет упростить ее решение.

В настоящей работе впервые получены статистические модели “структура-свойство” для расчета энергий граничных орбиталей для соединений класса N-донорных гетероциклов, которые широко используются в различных технологиях. 

Модели построены с помощью программного комплекса ISIDA и фрагментных дескрипторов с использованием виртуальной комбинаторной библиотеки, включающей 388 структур N-донорных гетероциклов, которые представляют интерес как перспективные экстрагенты при получении высокочистых РЗЭ методом жидкостной экстракции [1]. Энергии граничных орбиталей для структур обучающей выборки были рассчитаны с помощью полуэмпирических методов квантовой химии (программа MOPAC, метод PM7), так как экспериментальных данных для этих параметров недостаточно. Достоверность моделей подтверждена экспериментальными данными и результатами расчета методом функционала плотности. 
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