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АННОТАЦИЯ 
В статье описан синтез кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК). Синтезированное соединение иссле-

довано с применением методов элементного анализа, ИК-спектроскопии и квантово-химических расчетов, про-
изведенных в программах Avogadro, Gaussian и ChemCraft 1.8. 

ABSTRACT 
This article describes the synthesis of crotonylidenimine-o-benzoic acid (CBA). The synthesized compound was 

studied using the methods of elemental analysis, IR spectroscopy, and quantum-chemical calculations performed in the 
Avogadro, Gaussian and ChemCraft 1.8 programs. 
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Введение. Поливинилхлорид (ПВХ) является 

одним из наиболее важных термопластичных полиме-

ров, используемых в нашей повседневной жизни, 

поскольку он имеет большое техническое и экономи-

ческое значение. Но у него все еще есть некоторые 

проблемы из-за его плохой термостабильности, при-

водящей к его деструкции в результате реакции де-

гидрохлорирования [1]. 

В этом исследовании изучено основания Шиффа 

полученные по реакции конденсации о-аминобензой-

ной кислоты и кротонового альдегида, а также ком-

плексы ионов металлов Mn(II), Co(II), Ni(II) и Cu(II) 

на их основе и охарактеризованы комплексные соеди-

нения. Кроме того, основания Шиффа и его комплексы 

были исследованы как термостабилизаторы и совмест-

ные стабилизаторы для ПВХ. Комплексы обладают 

более высокойтермостабильностью, чем у свободного 

основания Шиффа. 

Нами синтезирован кротонилиденимин-о-бен-

зойной кислоты (КБК), который был исследован 

методом ИК-спектроскопии. Экспериментальные 

данные сравнены квантово-химическими расчетами, 

которые произведены в программах Аvogadro и 

Gaussian.  

Программа Avogadro предлагает семантический 

химический конструктор и платформу для визуали-

зации и анализа.  

Для разработчиков его можно легко расширить 

с помощью мощного механизма плагинов для под-

держки новых функций в органической химии, не-

органических комплексов, лекарств, материалов, 

биомолекул и симуляции [2].  

Для построения начальной геометрии и визуали-

зации рассчитанных структур в работе использо-

вался молекулярный редактор Avogadro. Это расши-

ренный молекулярный редактор, разработанный для 

использования на нескольких платформах, в частно-

сти на ОС Windows, применяемый в вычислитель-

ной химии, молекулярном моделировании. 

Avogadro – бесплатная 43 система проектирования и 

моделирования, которая подходит как для неболь-

ших молекул, так и для биомолекул, содержащих в 

структуре несколько тысяч атомов. Химический ре-

дактор Avogadro снабжён комплектами заготовок 

сложных формул и рисунков, наиболее часто упо-

требляемых в работе (аминокислоты, пептиды, угле-

воды, стереоизомеры, нуклеотиды, лабораторное 

оборудование и прочее). Avogadro позволяет выпол-

нять следующие функции:  

 создавать на экране химические структурные 

формулы, схемы реакций, лабораторные установки;  

 рассчитывать энергетические и простран-

ственные параметры системы (распределение элек-

тронной плотности, энергию и длину связей, валент-

ные углы);  

 рассчитывать энергию молекулы в стацио-

нарном и возбуждённых состояниях на основе клас-

сической механической модели атомов; 

 рассчитывать другие молекулярные характе-

ристики и вероятность пути прохождения химиче-

ских реакций [3, 4]. 

Квантово-химические параметры производной 

кротонового альдегида изучены на примере синте-

зированного кротонилиденимин-о-бензойной 

кислоты (КБК). 

 

 
 

Для вычислений использовали программное 

обеспечение Gaussian и Avogadro [6,7,8]. 

Экспериментальная часть 

Кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК) 

синтезирован из 2-бутеналя и о-аминобензойной 

кислоты. Основание Шиффа получали путем добав-

ления по каплям 2-бутеналя (10 ммоль) в 40 мл эта-

нола при непрерывном перемешивании к раствору 

о-аминобензойной кислоте в этаноле (10 ммоль). 

Смесь перемешивали при комнатной температуре в 

течение 30 минут, а затем получали желтое твердое 

вещество, т.пл. = 210 ° С, выход 95%, и KБК соби-

рали фильтрованием, промывали этанолом и пере-

кристаллизовывали из ДМФА. 

Найдено, %: С 69,84; Н 5,82; N 7,41; O 16,93. Для 

C11H11NO2 вычислено, %: С 69,78; Н 5,80; N 7,37; O 

16,9 [9]. 

Результаты исследования 

ИК-спектроскопическое исследование проводили 

в Ташкентском научно-исследовательском институте 

химической технологии. Инфракрасные спектры с 

IRAffinity-1S преобразованием для высушенных ве-

ществ были записаны с помощью ИК-спектрофото-

метра Shimadzu в диапазоне от (4000–400 см-1) [2-4]. 

Подготовленные основания Шиффа (КБК), и их 

структуры характеризуются с помощью ИК-спек-

троскопии.  

В ИК-спектре кротонилиденимин-о-бензойной 

кислоты (КБК) показал пик в 1575,84 см-1, которое 
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можно отнести к растяжению азометиновой группы 

C=N. Сдвиг в этой полосе к более низкому волно-

вому числу (1543–1554 см-1) указывает на то, что 

азометиновая группа основания Шиффа (КБК) коор-

динирована с ионами металлов во всех комплексах. 

Основание Шиффа (КБК) содержит бензойного 

ядро, пик при 1654,92 см-1 можно отнести к C=N рас-

тяжению бензольного кольца [10]. Никаких суще-

ственных изменений в инфракрасных спектрах ком-

плексов не наблюдается, это указывает на то, что 

C=N бензольного кольца не участвует в хелатирова-

нии. 

В ИК-спектре кротонилиденимин-о-бензойной 

кислоты (КБК) (рис.1-4) колебательная частота 

(C=N) (1575,84 см1) по сравнению с ИК-спектром 

расчета в программном пакете Avogadro (полоса по-

глощения (C=N) (10 см1) смещена в область низких 

частот на 6,08 см1 [11]. 

На ИК спектре кротонилиденимин-о-бензойной 

кислоты (КБК) нет полос, отвечающих валентным 

колебаниям NH (рис. 2). Данная структура определя-

ется, исходя из молекулярной формулы и наличия в 

спектре полос ароматического амина и группы С=N. 

Характерным также является наличие валентных ко-

лебаний С=N групп в интервале 3350 см-1, а также 

деформационных колебаний С=N групп, выражен-

ных при 1575, 1602 и 1654 см-1; эти пик можно дока-

зать обменом С=О группы на С=N группу, обмен до-

казывается исчезновением в интервале 1725 см-1 и 

1000 см-1 соответствующих валентных и деформаци-

онных колебаний альдегидной группы и появлением 

новой полосы при 1654 см-1, соответствующей С=N 

группе. В области 1435 см-1 и 1454 см-1 выраженные 

полосы в виде дублета относятся к деформацион-

ным колебаниям =С–СH3 метильных групп кротоно-

вого альдегида. Полосы в области 1207–1232 см-1 

обусловлены асимметричными валентными колеба-

ниями –СOOH групп аминокарбоновых соединений. 

 

 

Рисунок 1. ИК-спектр кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК), полученный с помощью  

ИК-спектрофотометра 

 

 

Рисунок 2. ИК-спектр кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК), рассчитанный  

с помощью программы CHEMCRAFT 1.8 
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Рисунок 3. ИК-спектр кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК),  

рассчитанный с помощью программы AVOGADRO 

 

 

Рисунок 4. ИК-спектр кротонилиденимин-о-бензойной кислоты (КБК),  

рассчитанный с помощью программы GAUSSIAN 

 

Заключение. Интерпретация экспериментальных 

спектров проводилась по сравнению с нормальными 

частотами и ИК интенсивности, рассчитанные на 

уровне DFT(B3LYP)/3-21G .Формы теоретически 

предсказанных нормальных колебаний были пред-

ставлены с точки зрения распределения потенциаль-

ной энергии. Из исследований (квантово-химиче-

ские расчет, элементный анализ и ИК-спектры) 

можно сделать следующие выводы о относительно 

хелатирующих свойств основания Шиффа, а также 

стереохимии его соответствующих комплексов ме-

таллов. Основания Шиффа ведут себя как мононега-

тивные бидентатные лиганды NO, координация про-

исходит через азометиновый азот и депротониро-

ванные карбоксильные атомы кислорода в основа-

ния Шиффа. 
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