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Данная работа посвящена теоретическому расчету колебательных спектров 
анизола и его производных. Нами иссследован ряд молекул, содержащих NO2 
группы - анизол, орто-, пара-, мета-нитроанизолы и 2,4-   и   2, 6 -динитроанизолы. 
Расчеты проводились с использованием комплекса сервисных программ LEV. 
Экспериментальные спектры молекул были взяты из атласа Садтлера. 

Известно, что NO2 группам в ИК спектрах соответствуют очень интенсивные и 
широкие полосы поглощения, которые появляются за счет симметричных и 
ассимметричных колебаний NO2 групп. С целью теоретического исследования 
колебательных спектров указанных молекул были созданы их расчетные модели с 
использованием ранее изученных нами молекул нитротолуолов, нитробензолов и 
нитрометана. Решены прямые и обратные спектральные задачи с учетом 
структурных особенностей каждой молекулы и найдены наборы силовых 
постоянных, хорошо описывающие сответствующие экспериментальные ИК 
спектры. Проведен полный анализ форм нормальных колебаний и распределения 
потенциальной энергии по колебательным координатам, на основании которого 
сделана теоретическая интерпретация ИК-спектров молекул и уточнена природа 
появления каждой полосы поглощения. Было установлено, что полосы поглощения, 
связанные с NO2 группами в указанных соединениях не являются 
характеристическими. Начальные значения электрооптических параметров для 
расчета интенсивностей полос поглощения  были получены полуэмпирическими  
методами квантовой химии АМ1 и РМ3 и в дальнейшем уточнялись путем решения 
обратных электрооптических задач для каждой молекулы в отдельности. Для всех 
молекул построены теоретические ИК-спектры и показано, что найденный набор 
электрооптичских параметров достаточно хорошо описывает экспериментальные 
ИК-спектры исследуемого ряда соединений.  

В результате расчета были определены дипольные моменты отдельных 
химических связей, установлена поляризованность отдельных полос поглощения.  
Был проведен функциональный анализ, который показал, что если вырезать из 
расчетных моделей NO2 группы, то  интенсивность соответствующих этим 
колебаниям резко уменьшится практически до нуля, несмотря на то, что по формам 
нормальных колебаний эти полосы нельзя отнести к характеристическим. 
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