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[bookmark: _GoBack]Сегодня одной из актуальных задач в химии является поиск новых производных 1,3,4-оксадиазола, обладающих спектральными и люминесцентными свойствами. С использованием квантовой химии было определено геометрическое строение и выполнен расчет спектров поглощения и испускания (TD-DFT/B3LYP/6-311G**) для четырех молекул на основе 1,3,5-трис[5-фенил-(1,3,4)-оксадиазол-2-ил]бензола с различными заместителями (рис.). Рассмотренные молекулы имеют несколько конформеров, для исследований выбраны наиболее энергетически выгодные структуры.
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Рис. Диаграмма граничных орбиталей для ряда производных 1,3,4-оксадиазола
Из диаграммы граничных молекулярных орбиталей видно значительное уменьшение ∆Egap= ЕНСМО-ЕВЗМО при переходе от структуры 1 к структуре 4, а замещение -OCH3 структуры 2 на –O-CH2-С6H3(OCH3)2 структуры 3 практически не изменяет ∆Egap. 
Таблица. Спектральные характеристики производных 1,3,4-оксадиазола
	
	Поглощение
	Испускание
	Стоксов сдвиг, нм

	
	λтеор,  нм
	λэксп, нм
	λтеор,  нм
	λэксп, нм
	теория
	эксперимент

	Структура 1
	318
	294[3]
	362
	360[3]
	44
	66[3]

	Структура 2
	341
	317[1]
	393
	376[1]
	52
	59[1]

	Структура 3
	344
	318[1]
	400
	382[1]
	56
	64[1]

	Структура 4
	368
	329[2]
	436
	411[2]
	68
	82[2]


Спектральные характеристики, приведенные в таблице, свидетельствуют о том, что увеличение донорной способности заместителей R: -Н, -OCH3, -O-CH2-С6H3(OCH3)2, -(OCH3)2 оказывает влияние на положение полос, как в спектрах поглощения, так и в спектрах испускания, смещая их в длинноволновую область. Результаты расчетов коррелируют с экспериментальными данными (табл.), полученными в растворителе (CHCl3).
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