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АННОТАЦИЯ 

На примере молекулы кротонилиденимин-о-бензойной кислоты с использованием программы Chem3D Pro 
предлагаются алгоритмы и результаты расчетов некоторые эмпирических и полуэмпирических орбитальных 
свойств молекулы. Определены длина и угловые соотношения связей, оптимизированы и вычислены энергии 
молекулы, осуществлены кванто-химические расчеты изучаемой молекулы методом MM2. 

ABSTRACT 

Some empirical and semi-empirical orbital properties of the crotonylidenimine-o-benzoic acid molecule were calculated 
using the Chem3D Pro program. The length and angular relations of bonds, optimization and calculation of the energy of 
the molecule, and quantum-chemical calculations of the studied molecule by the MM2 method are shown. 

https://7universum.com/ru/nature/archive/item/11876
mailto:nazarov.nurullo@list.ru
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________________________________________________________________________________________________ 

 

Метод квантовой химии традиционно использу-

ется для изучения фотофизических свойств линейных 

и угловых аминов с сопряженными внешними кар-

бонильными соединениями. Основой применения 

теоретического подхода являются концепции и ме-

тоды квантовой химии и теория безизлучательных 

переходов в многоатомных органических молекулах. 

Эмпирические и полуэмпирические орбитальные 

свойства синтезированного кротонилиденимин-о-

бензойной кислоты (КБК) изучили с помощью со-

зданного нами алгоритма.  

На первом этапе алгоритма исследований созда-

ётся молекулярная структура в химическом редак-

торе ChemDraw Ultra 12.0. При активировании 

пункта «Convert Structure to Name» главного меню 

«Structure» программа выдает химическое название: 

2-(((E)-but-2-en-1-ylidene)amino)benzoic acid [1]. 

Молекулярные модели 2-(((E)-бутен-2-1-

илиден)амино)бензойной кислоты, полученные с 

помощью программ ChemDraw Ultra 12.0 и Chem3D 

Pro 12.0, представлены на рис. 1. Этот этап у нас бу-

дет вторым алгоритмом [2, 3]. 

 

 
A 

 
B 

 
C 

 
D 

 
D 

Рисунок 1. 2-(((E)-бутен-2-1-илиден)амино)-бензойная кислота: 

a - исходная формула; b - шаростержневая; c - пространственно заполненная; 

d - прозрачная с границей ван-дер-ваальсова радиуса. 
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Квантово-химические расчеты позволяют делать 

некоторую оценку, которая зачастую отражает ре-

альное положение вещей.  

На третьем этапе алгоритма выполнено построе-

ние молекулы в ChemDraw Ultra 12.0 и оценен его 

спектр протонного магнитного резонанса (рис. 2.). 

 

 

 

 

 

Рисунок 2. Оценка ЯМР спектра молекулы 2-(((E)-бутен-2-1-илиден)амино)-бензойной кислоты 
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В программе Chem3D Pro 12.0 с использованием 

расширенной и модифицированной версии силового 

поля ММ2 методом молекулярной механики произве-

дены оптимизация геометрии и конформационный 

анализ КБК [5,12].  

Для расчетов методом молекулярной механики 

и молекулярной динамики в Chem3D Pro 12.0 в 

меню строки Calculations существует пункт ММ2, в 

котором имеются соответствующие пункты 

Minimize Energy для оптимизации геометрии моле-

кулярной системы и Molecular Dynamics для запуска 

алгоритма молекулярной динамики. 

Теоретические расчеты длин связей, валентных 

и торсионных углов, а также конформацию моле-

кулы и минимум энергии определяли в следующем 

четвертом алгоритме. Для этого выбираем из 

строки меню Calculations в пункте меню ММ2 пункт 

Molecular Dynamics и запускаем Run (Calculations → 

MM2 → Molecular Dynamics → Run). В закладке 

Dynamics все опции открывшейся формы, принятые 

по умолчанию, оставляли без изменения: Step 

interval (Размер шага интегрирования) – 2 fs 

(фемтосекунды); Frame interval (Интервал снятия 

данных) – 10 fs; Terminate After 10000 steps 

(Остановить после 10000 шагов); Heating/Cooling 

Rate – 1.000 Kсal/atom/ps (Скорость нагрева-

ния/охлаждения, ккал/атом/пс); Target Temperature 

(Целевая тем пература) – 300 К. В закладке Job Type 

отключаем пункт Record Every Iteration с тем, чтобы 

не сохранялась молекулярно-динамическая траекто-

рия. По результатам алгоритма видно, что при уве-

личении температуры от 64.848±1.26 до 273.2± 3.51 К 

кинетическая энергия молекулы уменьшается от 

67.297 до 29.5555 кДж/моль [6, 7,11].  

Далее проводили оптимизацию геометрии моле-

кулы и расчет геометрических параметров эмпири-

ческим методом молекулярной механики, выбрав 

«Minimize Energy» в пункте ММ2 или последова-

тельно используя программу молекулярной механики 

(Calculations → MM2 → Minimize Energy →Run).  

Результаты вычислений пятого алгоритма 

оформляем в виде таблицы 1. 

 

Таблица 1. 

Результаты анализа Minimize Energy  

English language Russian language Properties 

 Stretch:  Растянуть:  1.5417 

 Bend:  Изгиб:  10.6441 

 Stretch-Bend:  Стретч-Бенд:  0.1547 

 Torsion:  Торсион:  0.1156 

 Non-1,4 VDW:  Non-1,4 VDW:  3.4133 

 1,4 VDW:  1,4 VDW:  12.0694 

 Dipole/Dipole:  Диполь / Диполь:  1.6167 

Total Energy: Общая энергия: 29.5555 kcal/moll 

 

Нами проведен расчет геометрических парамет-

ров (длины связей, валентные и торсионные углы) и 

конформационный анализ для КБК в специализиро-

ванном приложении Chem3D Pro 12.0 программного 

комплекса ChemOffice Ultra [4] с использованием 

расширенной и модифицированной версии силового 

поля ММ2 методом молекулярной механики. 

Структурную формулу копировали в буфер об-

мена, а затем вставляли в окно визуализации 

Chem3D Pro 12.0. Молекула автоматически преобра-

зует ее в трехмерный вид. Программа допускает раз-

личные способы визуализации трехмерной модели. 

Для того чтобы присвоить всем длинам связей и ва-

лентным углам стандартные для соответствующих 

элементов значения (табл.2), необходимо выделить 

в программе соединение и активировать функцию 

«Clean Up Structure»[8,9]. 

Таблица 2. 

Результаты анализа Internal Coordinates 

Atom Bond Atom 
Bond 

Length () 
Angle Atom Angle () 

2nd Angle 

Atom 
2nd Angle () 

2nd Angle 

Type 

C(1)        

C(2) C(1) 1.340      

C(3) C(2) 1.336 C(1) 119.038    

C(4) C(3) 1.339 C(2) 118.660 C(1) 3.542 Dihedral 

C(5) C(4) 1.354 C(3) 123.151 C(2) -0.135 Dihedral 

C(6) C(1) 1.354 C(2) 123.106 C(3) -1.693 Dihedral 

N(7) C(5) 1.273 C(4) 109.141 C(6) 132.884 Pro-S 

C(12) C(6) 1.374 C(1) 116.193 C(5) 125.984 Pro-S 

C(8) N(7) 1.264 C(5) 128.567 C(4) -153.434 Dihedral 
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Atom Bond Atom 
Bond 

Length () 
Angle Atom Angle () 

2nd Angle 

Atom 
2nd Angle () 

2nd Angle 

Type 

Lp(26) N(7) 0.600 C(5) 108.051 C(8) 108.051 Pro-S 

C(9) C(8) 1.344 N(7) 122.785 C(5) -179.375 Dihedral 

C(10) C(9) 1.343 C(8) 123.265 N(7) -177.593 Dihedral 

C(11) C(10) 1.506 C(9) 123.717 C(8) -179.786 Dihedral 

O(14) C(12) 1.355 C(6) 125.458 C(1) -169.476 Dihedral 

O(13) C(12) 1.215 C(6) 122.777 O(14) 111.626 Pro-S 

Lp(27) O(13) 0.600 C(12) 120.000 C(6) 180.000 Dihedral 

Lp(28) O(13) 0.597 C(12) 119.547 C(6) 2.437 Dihedral 

Lp(29) O(14) 0.593 C(12) 110.259 C(6) -78.639 Dihedral 

Lp(30) O(14) 0.600 C(12) 110.614 C(6) 51.023 Dihedral 

 

Необходимые исправления в структуре сделаны 

автоматически. Для удобства в окне модели указы-

вали порядковые номера атомов. Нами методом 

молекулярной механики рассчитаны длины связей, 

валентные и торсионные углы, а также конформация 

и минимум энергии, которая для молекулы КБК 

составляет 29.5555 kcal/mol. 
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