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[bookmark: OLE_LINK3][bookmark: _GoBack]Магнитно-индуцированные токи являются магнитной характеристикой молекул, относящихся к ароматическим/антиароматическим соединениям. Для ароматических соединений характерен диатропический ток, тогда как в антиароматических соединениях поддерживается паратропический кольцевой ток [1]. Экспериментально природа кольцевых токов определяется по химическим сдвигам в спектрах 1H-ЯМР и анизотропии магнитной восприимчивости.В отличие от хорошо изученного основного (синглетного) состояния, ароматичность возбужденных состояний изучено недостаточно. 
В данной работе исследована возможность применения спектроскопического критерия для быстрой оценки природы магнитно-индуцированных токов в первом  возбужденном синглетном состоянии (S1) циклических сопряженных молекул [2]. В качестве модельных систем выбраны ароматический порфин и антиароматический тетраокса-изофлорин. Также были рассмотрены классические представители ароматических соединений: ароматический бензол и антиароматических циклобутадиен, ароматичность S1 состояния которых известна [3]. 
Геометрии молекул в S1 состоянии оптимизированы в рамках зависящей от времени теории функционала плотности на уровне BHandHLYP/6-31G(d,p). Магнитно-индуцированные токи  были вычислены с помощью схемы интегрирования глобального тока по закону Ампера-Максвелла. Тензоры ядерного магнитного экранирования в S1 состоянии вычислены методом CASSCF с активным пространством (10,10) (10 электронов в 10 активных орбиталях) и базисным набором 6-31G(d,p). Свойства вертикальных электронных переходов (S1→Sn, n=2…10) рассчитаны на уровне B3LYP/6-31G(d,p). Расчеты выполнены в программе  DALTON.  
Анализ свойств вертикальных электронных переходов S1→Sn и магнитно-индуцированных токов выявил  корреляцию между природой кольцевого тока в состоянии S1 и магнитным дипольным моментом перехода (Таблица 1). Так, установлено что антиароматическое состояние S1 с паратропическим кольцевым током будет в тех молекулах, для которых характерны магнитные дипольные переходы S1→Sn (n=2…10)  с большими значениями магнитного дипольного момента перехода и малой энергией. 
Таблица 1. Характеристики перехода S1→S2 и кольцевой ток (I) в состоянии S1 в порфине и тетраокса-изофлорине
	Молекула 
	I, нА/Т (природа)
	ΔЕ(S1→S2), эВ
	Mz(S1→S2), а.е.

	Порфин
	-59,2 (паратропический)
	0,16
	5,4

	Тетраокса-изофлорин
	78,1 (диатропический)
	1,71 
	0,0
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