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Общая характеристика работы 

Актуальность исследуемой проблемы 

В данной работе исследованы структуры и спектры комбинационного рассеяния 

(КР) света каротиноидов и гликолей. Исследование этих соединений представляет 

не только практический, но и значительный фундаментальный интерес, так как 

дает новую информацию о структуре и спектрах КР веществ, отличающихся 

длиной цепи молекулы, химическим составом концевых и боковых групп, 

строением углеродного скелета. 

Выбор спектроскопии КР в качестве метода исследования обусловлен тем, что 

спектроскопия КР является высокоинформативным и неразрушающим методом 

анализа молекулярных веществ [1], позволяющим определить химический состав 

вещества (или смеси веществ), конфигурационный и конформационный состав 

молекул, фазовый состав (в том числе, способ упаковки молекул, содержание 

различных кристаллических модификаций, размер кристаллитов, содержание и 

распределение по размерам стереорегулярных участков макромолекул), 

содержание различных химических групп, и другие важные структурные 

характеристики, от которых зависят физико-химические свойства веществ. 

Наиболее важным достоинством методов колебательной спектроскопии (КР- и 

инфракрасной (ИК) спектроскопии) является высокая информативность по 

отношению и к кристаллическому, и к некристаллическому состояниям вещества. 

Помимо высокой информативности, еще одним достоинством спектроскопии КР 

является отсутствие необходимости в предварительной подготовке образцов и 

ограничений на форму и размер образца. Спектры КР образцов в жидком и твердом 

состояниях могут быть зарегистрированы при одних и тех же условиях. Метод 

спектроскопии КР позволяет проводить диагностику с микронным 
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пространственным разрешением и в режиме реального времени, что важно для 

применений на производстве. 

В настоящее время важными и перспективными областями практического 

использования спектроскопии КР являются исследование биотканей и анализ 

состава и качества пищевых продуктов, лекарственных и косметических 

препаратов [2–5]. В частности, спектроскопия резонансного КР позволяет быстро 

и неразрушающим способом анализировать каротиноиды как в чистом виде, так и 

в биотканях и в различных смесях и растворах [6–8], в том числе, обеспечивает 

высокочувствительный и информативный in vivo анализ каротиноидов в коже 

человека [9]. Резонансное усиление интенсивности линий КР позволяет изучать 

каротиноиды на пределе обнаружения 0,03 нмоль/г (бета-каротина на грамм 

кожи/биоткани), что более чем на порядок ниже средней концентрации бета-

каротина в коже человека [10,11]. 

Развитие методов анализа экспериментальных спектров КР органических веществ 

с привлечением результатов квантово-химических расчётов является актуальной 

задачей, так как спектры КР таких веществ имеют сложную структуру, например, 

вследствие наличия молекул в различных конформациях или в различных 

изомерных состояниях. В этом случае, в спектрах КР может наблюдаться большое 

число линий, в том числе и сильно перекрывающихся друг с другом, что затрудняет 

отнесение спектральных линий и расчёт структурных характеристик органических 

веществ по спектрам КР. 

К настоящему времени квантово-химические расчёты хорошо зарекомендовали 

себя как мощный инструмент для описания структуры и колебательных спектров 

молекул. Однако именно в последнее время создан ряд программ, которые 

позволяют проводить расчёты для многоатомных молекул или больших 

молекулярных кластеров с высокой точностью и с относительно небольшими 

затратами времени и ресурсов, в том числе и на персональных компьютерах. 
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В данной работе экспериментальные исследования и квантово-химическое 

моделирование структуры и спектров КР света были проведены для ряда 

органических соединений, имеющих важнейшее значение для живой природы и 

для практических применений, в том числе для химической, фармацевтической, 

пищевой и косметической промышленности: 

1. Этиленгликоля (ЭГ) и двух изомеров пропиленгликоля (ПГ): 1,2-ПГ и 1,3-

ПГ; 

2. Водных растворов ЭГ и 1,3-ПГ с различным содержанием компонентов; 

3. Полиэтиленгликолей (ПЭГ) с различной молекулярной массой; 

4. Каротиноидов (альфа-каротина, бета-каротина, гамма-каротина и 

ликопина) и всех изомеров бета-каротина с одной цис-связью. 

Целью диссертационной работы является определение зависимости спектров КР 

гликолей и каротиноидов от длины цепи, строения углеродного скелета, 

химического состава концевых и боковых групп, конформации молекулы, типа 

изомера. Для достижения указанных целей были поставлены следующие задачи: 

1. Провести сравнительный анализ зависимости конформационного состава и 

спектров КР ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ от длины молекулы и от строения 

углеродного скелета на примере изучаемых молекул, определить линии КР, 

которые могут быть использованы для структурного анализа этих 

соединений, оценить влияние межмолекулярных взаимодействий на 

конформационный состав и спектры КР ЭГ. 

2. Определить изменения в конформационном составе молекул ЭГ и 1,3-ПГ в 

водных растворах при различных концентрациях гликоля, а также 

разработать КР-спектроскопический метод оценки содержаний компонентов 

раствора. 

3. Выявить связи между молекулярной массой ПЭГ, конформационным 

составом молекул и спектрами КР.  
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4. Определить зависимость спектров КР каротиноидов от химической 

структуры и изомерного состава молекул, а также определить влияние на 

спектры КР транс-изомеров четырех каротиноидов: альфа-каротина, бета-

каротина, гамма-каротина и ликопина, длины сопряжения и структуры 

боковых и концевых групп. 

Научная новизна работы состоит в следующем: 

 Выполнен теоретический анализ зависимости спектров КР ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-

ПГ от конформационного состава молекул при учёте всех стабильных 

конформаций. Определено влияние межмолекулярного взаимодействия на 

конформации молекул и спектры КР ЭГ во всем диапазоне фундаментальных 

колебаний. 

 Методом спектроскопии КР определено влияние на конформационный 

состав молекул ЭГ и 1,3-ПГ в водных растворах содержания гликоля в 

водном растворе. Предложен КР-спектроскопический метод определения 

содержания ЭГ и 1,3-ПГ в водном растворе по отношению пиковых 

интенсивностей полосы валентных колебаний ОН связей и ряда линий 

гликолей, включая линии валентных колебаний СН2 групп. 

 Теоретически рассчитана зависимость спектров КР молекулы ПЭГ в 

наиболее вероятной конформации спирали 72 от длины молекулы. Методом 

спектроскопии КР показано, что в жидких и твердых образцах ПЭГ наиболее 

вероятной является молекулярная конформация спирали 72. 

 На основе теоретического анализа модифицированных молекул бета-

каротина и ликопина установлено влияние структуры боковых и концевых 

групп каротиноидов на спектр КР. 

Практическая значимость работы заключается в следующем: 

 Результаты исследований ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ и водных растворов ЭГ и 1,3-

ПГ могут использоваться при диагностике продуктов химической и 
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косметической промышленностей, содержащих эти гликоли, в том числе, 

криопротекторов и антифризов. 

 Результаты исследований ПЭГ могут быть использованы как при анализе 

ПЭГ в составе лекарственных форм и косметических средств, так и при 

разработке новых продуктов, например, пегилированных лекарственных 

препаратов. 

 Результаты исследований каротиноидов могут быть использованы при 

разработке методов определения содержания, химического и изомерного 

состава каротиноидов в биотканях, продуктах питания, лекарственных и 

косметических препаратах. 

Методы исследования, применяемые в работе, включали в себя два дополняющих 

друг друга метода: экспериментальные измерения спектров КР и квантово-

химические расчёты структуры и спектров КР. 

Экспериментальные спектры КР регистрировались с использованием нескольких 

спектрометров, при использовании длиннофокусных и короткофокусных 

объективов и при возбуждении спектров излучением с различными длинами волн: 

473, 532, 633, 671 и 785 нм. 

Для проведения расчётов применялась современная некоммерческая программа 

«Природа» [12], разработанная и поддерживаемая на Химическом факультете МГУ 

имени М.В.Ломоносова. Данная программа позволяет рассчитать на основе теории 

функционала плотности (ТФП) структуру стабильных конформаций молекул и 

спектры КР сложных органических молекул и молекулярных кластеров с 

использованием различных приближений. 

На защиту выносятся следующие основные положения: 

1. Присутствие в спектрах КР этиленгликоля и 1,3-пропиленгликоля линий 

около 800 см-1 свидетельствует о наличии молекул в гош-конформации 
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относительно торсионных углов О-С-С-О и О-С-С-С для этиленгликоля и 

1,3-пропиленгликоля соответственно. 

2. Наиболее вероятной конформацией молекул жидких и твёрдых 

полиэтиленгликолей при комнатной температуре является конформация 

спирали 72. 

3. В спектрах КР цис-изомеров бета-каротина наблюдаются сдвиги и 

расщепление полос валентных колебаний С-С и С=С связей около 1150 и 

1520 см-1 по сравнению со спектром транс-изомера. 

4. Полоса валентных колебаний С-С связей около 1150 см-1 в спектрах КР 

транс-изомеров каротиноидов сдвигается в низкочастотную область с 

ростом длины сопряжения или массы концевых групп и в высокочастотную 

область из-за наличия боковых СН3 групп. Частота валентных колебаний С=С 

связей около 1520 см-1 в спектрах КР транс-изомеров каротиноидов 

определяется числом сопряженных С=С связей и уменьшается с увеличением 

длины сопряжения. 

5. Интенсивности полос валентных колебаний С-С и С=С связей каротиноидов 

увеличиваются с ростом длины сопряжения или массы концевых групп. 

Наличие заместителей (боковых СН3 групп) в полиеновой цепи приводит к 

расщеплению и уменьшению интенсивностей полос валентных колебаний С-

С и С=С связей. 

Достоверность полученных результатов обеспечена применением 

общепризнанных методик спектроскопии КР с использованием современного 

оборудования; высокой воспроизводимостью экспериментальных спектров КР, 

согласием экспериментальных данных с результатами квантово-химических 

расчётов. 

Личный вклад автора включает регистрацию спектров КР автором лично либо 

при его непосредственном участии, проведение квантово-химических расчётов 

структуры и спектров КР исследуемых молекул. Лично автором разработана 
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программа для уширения линий в рассчитанных спектрах КР, которая применялась 

для получения всех представленных теоретических спектров КР. Подготовка 

текстов статей и тезисов была выполнена лично автором либо при 

непосредственном участии автора. 

Апробация работы проводилась на 18 российских и международных 

конференциях, среди которых: XXII Международная молодежная научная школа 

“Когерентная оптика и оптическая спектроскопия” (2018 год), Школа-конференция 

молодых учёных "Прохоровские недели" (2019, 2020, 2021 годы), XVth International 

Conference on Molecular Spectroscopy (2019 год), International School for Junior 

Scientists and Students on Optics, Laser Physics & Biophotonics (2019 и 2021 годы), 

Международный молодежный научный форум «ЛОМОНОСОВ» (2020 и 2021 

годы), International Conference on Advanced Vibrational Spectroscopy (ICAVS) (2021 

год), International Conference on Advanced Laser Technologies (ALT) (2021 год). 

Основные результаты диссертации опубликованы в 7 печатных работах, полный 

список которых приведён в конце автореферата, в том числе, в 6 статьях, 

включенных в перечень рецензируемых научных изданий ВАК. 

Объем и структура диссертации. Работа изложена на 141 странице и состоит из 

введения, литературного обзора, главы, посвящённой описанию исследуемых 

образцов и методов исследований, 4 глав, содержащих результаты и их 

обсуждение, заключения, описания апробации работы, списка статей, 

опубликованных автором по теме диссертации, и списка литературы, 

включающего 161 источников. Диссертационная работа иллюстрирована 13 

таблицами и 47 рисунками. 

Содержание работы 

Во введении обоснована актуальность темы исследования, сформулированы цели 

и задачи исследования, обоснованы научная новизна и научно-практическая 
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значимость полученных результатов, сформулированы положения, выносимые на 

защиту, и описан личный вклад автора в решение поставленных задач. 

Первая глава содержит литературный обзор результатов теоретических и 

экспериментальных исследования структуры и спектров КР изучаемых в 

диссертационной работе веществ. Описаны основные особенности структуры 

молекул пентана, ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ, ПЭГ и каротиноидов: альфа-, бета-, гамма-

каротинов и ликопина. Проанализированы результаты экспериментальных 

исследований структуры изучаемых веществ, полученные различными методами, 

включая рентгеноструктурный анализ, исследование дифракции электронов и 

колебательную спектроскопию, а также результаты расчётов структуры и энергий 

молекул в различных конформациях различными методами, включая метод 

функционала плотности. Описаны опубликованные результаты исследований 

спектров КР изучаемых веществ. 

Во второй главе приводится описание экспериментальных установок для записи 

спектров КР и условий регистрации спектров, информация об исследуемых 

образцах, о программе «Природа», с помощью которой производились квантово-

химические расчёты, параметрах расчётов, а также о методике уширения 

рассчитанных спектров КР для визуального сравнения с экспериментальными 

спектрами. 

В третьей главе описаны процедура и результаты подбора параметров для 

квантово-химических расчётов структуры и спектров КР на примере молекулы 

пентана. Для решения этой задачи были рассчитаны структуры, содержания и 

спектры КР молекул пентана во всех стабильных конформациях. Теоретический 

спектр КР жидкого пентана был получен путем сложения спектров КР молекул во 

всех стабильных конформациях с весовыми коэффициентами, учитывающими 

рассчитанные содержания молекул в различных конформациях при температуре 

298 К. Оптимальные параметры расчётов с помощью программы «Природа» были 
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определены на основе сравнения рассчитанных значений валентных углов и длин 

связей в молекуле пентана с экспериментальными литературными данными и при 

сравнении рассчитанных и экспериментальных спектров КР. 

Четвертая глава посвящена теоретическим и экспериментальным исследованиям 

гликолей: ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ, а также экспериментальным исследованиям водных 

растворов ЭГ и 1,3-ПГ. 

В разделе 4.1 описаны результаты теоретических и экспериментальных 

исследований конформационного состава и спектров КР ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ. 

Приводятся полученные автором поляризованные и неполяризованные 

экспериментальные спектры КР гликолей, обсуждаются отличительные 

особенности спектров исследуемых веществ. В частности, в спектрах КР всех трех 

исследуемых гликолей, зарегистрированных при комнатной температуре, 

присутствуют интенсивные линии около 800 см-1, анализ которых позволяет 

надежно отличить как ЭГ и ПГ, так и структурные изомеры ПГ между собой. 

Приведены результаты расчётов структуры, содержаний и спектров КР молекул 

ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ во всех стабильных конформациям, проведено сравнение с 

опубликованными теоретическими и экспериментальными данными. 

Рассчитанный порядок возрастания энергий трёх наиболее вероятных 

конформаций молекулы ЭГ хорошо совпадает с порядком, представленным 

авторами в статьях [13–22]. Полученный результат для трех наиболее вероятных 

конформаций молекулы 1,2-ПГ совпадает с результатами авторов статей [17,18,23–

25]. Выводы о двух наиболее вероятных конформациях молекулы 1,3-ПГ 

соответствуют результатам работ [13,22,26–28]. 

Анализ рассчитанных спектров КР ЭГ показал, что полосы около 800 см-1 

присутствуют в спектрах молекул в конформациях типа xGy и xG'y (x и y 

обозначают конформеры t, g или g') и отсутствует в спектрах молекул в 
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конформациях типа xTy. Эта отличительная особенность может быть использована 

для определения конформационного состава молекул ЭГ по спектрам КР. 

Аналогичный результат был получен для спектров КР молекулы 1,3-ПГ в 

различных конформациях. Линии КР в области около 800 см-1 не наблюдаются 

только в спектрах молекул 1,3-ПГ в конформациях типа xTTy, в то время как в 

спектрах молекул в остальных конформациях наблюдаются интенсивные линии в 

этой области. В отличие от ЭГ и 1,3-ПГ, в случае 1,2-ПГ интенсивная линия в 

диапазоне около 800 см-1 наблюдается в спектрах КР для всех стабильных 

конформаций. 

Были смоделированы спектры КР жидких ЭГ, 1,2-ПГ и 1,3-ПГ с учётом содержаний 

молекул во всех стабильных конформациях. Рассчитанные спектры описывают 

основные полосы в экспериментальных спектрах КР этих гликолей. Однако 

сравнение рассчитанных и экспериментальных спектров показало, что ряд 

особенностей спектров гликолей, прежде всего в области 2600-4000 см-1, не может 

быть объяснен теоретически без учёта межмолекулярных взаимодействий. 

Для исследования влияния межмолекулярных взаимодействий на структуру и 

спектры КР был проведен расчёт молекулярных кластеров, состоящих из 2, 4 и 10 

молекул ЭГ. Установлено, что структуры конформеров молекул в кластерах 

значительно искажены по сравнению с соответствующими структурами, 

полученными при расчётах для одной молекулы. Рассчитанные спектры КР 

молекулярных кластеров значительно отличались от взвешенных сумм 

рассчитанных спектров изолированных молекул во всех стабильных 

конформациях. Показано, что увеличение числа молекул в кластере приводит к 

значительному улучшению согласия рассчитанных и экспериментальных спектров. 

Однако был сделан вывод о том, что рассмотрение молекулярных кластеров, 

состоящих из 2-10 молекул, недостаточно для точного описания спектров КР 

гликолей, и необходимо анализировать более крупные молекулярные кластеры. 
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В разделе 4.2 приведены результаты экспериментальных исследований спектров 

КР водных растворов ЭГ и 1,3-ПГ с мольным содержанием гликолей в диапазоне 

от 10 до 90% с шагом 10%. В диапазоне от 2800 до 3800 см-1 в спектрах ЭГ, 1,3-ПГ 

и воды присутствует широкая и интенсивная полоса, отвечающая валентным 

колебаниям OH связей. В этой же области наблюдаются интенсивные линии ЭГ и 

1,3-ПГ, соответствующие валентным колебаниям СН2 групп, лишь незначительно 

перекрывающиеся с полосой валентных колебаний ОН связей. Было установлено, 

что отношения интенсивностей полос валентных колебаний OH связей и 

валентных колебаний СН2 групп линейно зависят от отношения мольных 

содержаний компонентов водных растворов ЭГ и 1,3-ПГ. Высокая интенсивность, 

незначительное перекрытие полос и линейная зависимость отношений 

интенсивностей полос валентных колебаний OH связей и валентных колебаний 

СН2 групп от отношения содержаний компонентов раствора позволили предложить 

простой и удобный КР-спектроскопический метод определения содержания 

гликолей в водном растворе. 

Анализ спектров КР растворов показал отсутствие зависимости относительных 

интенсивностей и положений линий около 800 см-1 от содержания гликоля, что 

свидетельствует об отсутствии заметных изменений в конформационном составе 

молекул гликолей при растворении в воде. Кроме того, этот вывод был 

дополнительно подтвержден линейной зависимостью отношений интенсивностей 

полосы валентных колебаний ОН связей и линий КР гликолей в диапазоне около 

800 см-1 от отношения мольных содержаний компонентов растворов. 

В пятой главе приводятся результаты исследований полиэтиленгликолей (ПЭГ). 

Были записаны спектры КР серии ПЭГ с различной молекулярной массой – от 400 

до 40000 Да. Обнаружено, что наиболее сильные отличия в спектрах ПЭГ с 

различной молекулярной массой наблюдаются для жидких и твердых образцов. 

Были рассчитаны структуры и спектры КР молекулы ПЭГ-9 с 9 мономерными 

звеньями в двух конформациях: спирали 72 (g'G(TTG)8g') и транс-конформации 
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(tT25t), которые были экспериментально обнаружены в образцах твердых ПЭГ 

методом рентгеноструктурного анализа [29,30]. Молекула ПЭГ-9 соответствует 

экспериментально исследованному образцу ПЭГ400 с молекулярной массой 

400 Да. 

Сравнение рассчитанных спектров КР ПЭГ-9 и экспериментальных спектров КР 

ПЭГ400 позволило сделать вывод о том, что в жидком при комнатной температуре 

образце ПЭГ400 молекулы находятся преимущественно в конформации спирали 72 

(Рисунок 1). 

 

 

Рисунок 1. Экспериментальный спектр КР ПЭГ400, рассчитанный спектр КР ПЭГ-9 в наиболее 

вероятной конформации g'G(TTG)8g' и в конформации tT25t. 

 

Для исследования зависимости спектров КР ПЭГ от молекулярной массы были 

рассчитаны структуры и спектры КР молекул ПЭГ в конформации спирали 72 с 
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различным количеством мономерных звеньев – от 2 до 10. Обнаружено, что в их 

спектрах КР присутствуют линии около 830, 1100 и 1470 см-1, положения 

максимумов которых монотонно зависит от числа мономерных звеньев в цепи 

ПЭГ. 

Шестая глава посвящена исследованию спектров КР каротиноидов на примере 

альфа-, бета-, гамма-каротинов и ликопина. 

В разделе 6.1 приводятся записанные автором диссертации экспериментальные 

спектры КР кристаллического бета-каротина при длинах волн возбуждающего 

излучения 473, 633, 671 и 785 нм. Показано, что положения и относительные 

интенсивности линий в спектрах КР кристаллического бета-каротина слабо 

зависят от длины волны возбуждающего излучения для исследованного диапазона. 

Приведены результаты расчётов спектров КР изомеров бета-каротина: транс-

изомера и цис-изомеров с одной цис-связью. Обнаружено, что спектр КР транс-

изомера бета-каротина хорошо описывает экспериментальный спектр 

кристаллического бета-каротина. Показано, что положения и интенсивности полос 

валентных колебаний C-C и C=C связей в спектрах КР молекул цис-изомеров бета-

каротина немонотонно зависят от положения цис-связи в молекуле (Рисунок 2).  

Немонотонность изменений в спектрах КР изомеров бета-каротина также 

подтверждается экспериментальными результатами работ [31,32] и рассчитанными 

значениями положений полос валентных колебаний С-С и С=С связей, 

опубликованными в работе [33]. 
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Рисунок 2. Рассчитанные спектры КР изомеров бета-каротина в диапазоне 900-1650 см-1. 

 

В разделе 6.2 приведены результаты расчётов спектров КР транс-изомеров 

молекул альфа-, бета-, гамма-каротинов и ликопина, а также модифицированных 

молекул бета-каротина и ликопина, в которых боковые и/или концевые группы 

замещались атомами H и группами CH3 соответственно. Расчёты проводились с 

целью исследования зависимости спектров КР каротиноидов от длины сопряжения, 

наличия боковых групп и структуры концевых групп. 

На примере анализируемых каротиноидов показано, что положение полосы 

валентных колебаний С=С связей зависит в основном от длины сопряжения, и 

частота этой полосы уменьшается с увеличением длины сопряжения. Этот вывод 

также подтвержден при анализе модифицированных молекул бета-каротина и 

ликопина при замещении концевых групп СН3 группами. Слабая зависимость 
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положения полосы валентных колебаний С=С связей от структуры боковых и 

концевых групп позволяет использовать эту полосу для оценки длины сопряжения 

различных молекул, содержащих полиеновые цепи. 

Обнаружено, что полоса валентных колебаний С-С связей сдвигается в 

низкочастотную область с ростом длины сопряжения или массы концевых групп и 

в высокочастотную область в случае наличия боковых СН3 групп. Интенсивности 

полос валентных колебаний С-С и С=С связей увеличиваются с ростом длины 

сопряжения или массы концевых групп. Наличие заместителей (боковых СН3 

групп) в полиеновой цепи приводит к искривлению углеродного скелета молекул 

каротиноидов, расщеплению и уменьшению интенсивностей полос валентных 

колебаний С-С и С=С связей. 

Заключение 

Основные результаты настоящей диссертационной работы могут быть 

сформулированы следующим образом: 

1) На основе расчётов конформационного состава и спектров КР методом ТФП 

продемонстрировано, что линии КР в области около 800 см-1 являются 

маркерами присутствия молекул ЭГ в конформациях типа xGy или xG'y, где 

x и y могут быть t, g или g'. В жидком ЭГ содержание молекул в 

конформациях типа xGy или xG'y значительно превышает содержание 

молекул в конформациях типа xTy. Молекулы 1,3-ПГ в конформациях типа 

xTTy можно отличить от молекул в других конформациях по отсутствию 

линий КР в области около 800 см-1. Анализ дублета линий КР в области около 

800 см-1 позволяет различать между собой два изомера ПГ: 1,2-ПГ и 1,3-ПГ. 

2) Установлено, что молекулы жидких и твёрдых ПЭГ при комнатной 

температуре находятся в наиболее выгодной по энергии конформации 

g'G(TTG)ng' (конформации спирали 72). Показано, что содержание молекул 

ПЭГ в транс-конформации является незначительным сравнительно с 
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наиболее вероятной конформацией как по оценкам с использованием 

величин энергий молекул, полученных методом ТФП, так и по результатам 

сравнения рассчитанных и экспериментальных спектров КР. На основе 

расчётов определено, что положения максимумов линий КР ПЭГ около 830, 

1100 и 1470 см-1 наиболее сильно зависят от длины молекулы. 

3) На основе расчётов методом ТФП определено, что положения и 

интенсивности полос валентных колебаний С-С и С=С связей в спектрах КР 

бета-каротина зависят от типа изомера. 

4) На основе расчётов методом ТФП показано, что для транс-изомеров 

каротиноидов положение полосы валентных колебаний С=С связей 

определяется длиной сопряжения, и частота этой полосы уменьшается с 

увеличением длины сопряжения. 

5) На основе расчётов методом ТФП продемонстрировано, что положение 

полосы валентных колебаний С-С связей зависит от длины сопряжения и 

структуры концевых и боковых групп. В случае транс-изомеров 

каротиноидов эта полоса сдвигается в низкочастотную область с ростом 

длины сопряжения или массы концевых групп и в высокочастотную область 

из-за наличия боковых СН3 групп. 

6) На основе расчётов методом ТФП установлено, что интенсивности полос 

валентных колебаний С-С и С=С связей молекул каротиноидов 

увеличиваются с ростом длины сопряжения или массы концевых групп. 

Наличие заместителей (боковых СН3 групп) в полиеновой цепи приводит к 

искривлению углеродного скелета этих молекул, расщеплению и 

уменьшению интенсивностей полос валентных колебаний С-С и С=С связей. 
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