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 Проанализирована возможность использования метода молекулярных па-
раметров, разработанного ранее для прогноза колончатого мезоморфизма 
у дискотических соединений, в приложении к звездообразным производ-
ным тристриазолотриазина (ТТТ). Для анализа использованы две серии 
производных ТТТ различного изомерного строения с тангенциальным t-
TTT (79 структур) и радиальным r-TTT (22 структуры) положением фе-
нильных колец. Мезоморфизм этих соединений был известен из литера-
турных источников. Проведены моделирование и оптимизация 101 струк-
туры и получены данные прогноза колончатого мезоморфизма с помощью 
программного продукта «CMP ChemCard». Высокая достоверность про-
гноза доказана только для t-изомерных производных ТТТ (совпадение с 
экспериментом – 80,4 %). Для r-изомеров достоверность прогноза соста-
вила 52,3 %. По результатам прогноза предполагается возможность фор-
мирования колончатой мезофазы у 29 структур производных t-TTT, для 
которых ранее надмолекулярная структура мезофазы не была идентифи-
цирована.  
 

______________________ 
 

 ______________________ 
 

DOI: 
10.18083/LCAppl.2022.4.16 

 Для цитирования:  
Акопова О. Б., Жарникова Н. В., Бумбина Н. В., Смирнова А. И., Кашицын А.С., 
Усольцева Н. В. Использование метода молекулярных параметров для прогноза 
колончатого мезоморфизма у тристриазолотриазинов // Жидк. крист. и их прак-
тич. использ. 2022. Т. 22, № 4. С. 16–26. 

  

                                                 
*Адрес для переписки: ob_akopova@mail.ru 
   Акопова О. Б., Жарникова Н. В., Бумбина Н. В., Смирнова А. И., Кашицын А.С., Усольцева Н. В., 2022 



Жидкие кристаллы и их практическое использование. 2022. Т. 22, № 4. С. 16–26                  17 
Liquid Crystals and their Application. 2022. Vol. 22, No. 4. P. 16–26 

≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡≡ 

 
Original Article 
 

METHOD  OF  MOLECULAR  PARAMETERS  FOR  COLUMNAR  MESOMORPHISM 
PREDICTION  OF  TRISTRIAZOLOTRIAZINES 

 
O. B. Akopova*, N. V. Zharnikova, N. V. Bumbina, A. I. Smirnova, А. S. Kashitsyn, N. V. Usol’tseva  

 
Nanomaterials Research Institute, Ivanovo State University, Ivanovo, Russia 

 
 

A R T I C L E   I N FO: 
 

 A B S T R A CT 

Article history: 
Received 4 October 2022 
Approved 24 October 2022  
Accepted 31 October 2022 
 
______________________ 
 
 
Key words:  
tristriazolotriazines,  
star-shaped structures,  
columnar mesomorphism, 
prediction,  
molecular parameters. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 The possibility of using the method of molecular parameters, developed earlier 
for the prediction of columnar mesomorphism in discotic compounds, was ana-
lyzed as applied to star-shaped derivatives of tristriazolotriazine (TTT). Two 
series of TTT derivatives of different isomeric structures with tangential t-TTT 
(79 structures) and radial r-TTT (22 structures) positions of phenyl rings were 
used for analysis. The mesomorphism of these compounds was known from the 
literature data. Modeling and optimization of 101 structures were carried out 
and data on the prediction of columnar mesomorphism were obtained using the 
“CMP ChemCard” software product. The high reliability of the prediction was 
proved only for t-isomer derivatives of TTT (coincidence with the experiment – 
80.4%). For r-isomers, the reliability of the prediction was 52.3%. Based on the 
prediction results, it is assumed that 29 mesogenic structures of t-TTT series, 
for which the supramolecular structure of the mesophase has not been previous-
ly identified, form mesophase of columnar type. 
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Введение 

 
Создание новых наноматериалов на основе 

жидких кристаллов (ЖК) для электронных и опто-
электронных устройств (солнечных батарей, поле-
вых транзисторов, светодиодов, дисплейной опти-
ки, квантовых компьютеров и др.) является акту-
альной областью исследований для более эффек-
тивного практического использования [1–5]. Если 
каламитные ЖК уже нашли достаточно широкое 
применение в современных нанотехнологиях, яв-
ляясь, например, ключевыми элементами ЖК-
дисплеев [6–8], то использование дискотических 
мезогенов (ДМ) в этой области все еще находится 
на начальной стадии развития [9–12]. Большинство 
ДМ состоит из ароматического ядра, например, 
трифенилена, коронена, труксена, перилена и т.д., 
часто включая богатые электронами фрагменты по 
периферии центра, такие как алкоксибензолы, 
тиофены и др. [10, 11, 13]. В последние годы более 
активно исследуются мезогенные гетероцикличе-
ские структуры с дефицитом электронов и фото-
люминесценцией, такие как триазины, тристриазо-
лотриазины, оксадиазолы, пиримидины и др. [13– 
15]. Их особенностями являются самосборка в ме-
зофазе в колончатые структуры (самоорганиза-
ция), что обеспечивает возможность одномерного 
переноса заряда за счет перекрывания ароматиче-
ских π-орбиталей («π-стекинг») [16–18], усиление 
флуоресценции в тонких пленках, вызванное агре-
гацией [19, 20], способность проявлять свойства 
молекулярных роторов [21, 22]. Не меньший инте-
рес представляют полиядерные сопряженные гете-
роциклы тристриазолотриазиновой природы с 
трехкратным фенильным замещением [23, 24], ко-
торые относятся к небольшой еще пока подгруппе 
звездообразных ДМ с электронодефицитным яд-
ром [25, 26]. В поведении производных тристриа-
золотриазина (TTT) имеются некоторые особенно-
сти [23, 24]. Они претерпевают изомеризацию и 
могут существовать в двух С3-симметричных фор-
мах: одна – в виде структуры с тремя фенильными 
заместителями («лопастями») в тангенциальных 
положениях (t-TTT, рис. 1), другая – в форме про-
пеллера с радиальным положением фенильных 
колец (r-TTT, рис. 1). Из данных работы [24] сле-
дует, что число, позиция и длина алкоксильных 
заместителей у таких структур оказывают суще-
ственное влияние на проявление мезоморфных 
свойств. В целом t-изомеры более склонны к ме-
зоморфизму, чем r-изомеры [24]. Часто синтез по-

добных соединений является многостадийным, 
достаточно сложным в исполнении и затратным по 
ресурсам. Для уменьшения токсичного воздей-
ствия на экосистему при выполнении сложных 
многостадийных синтезов, а также сокращения 
трудовых и материальных затрат при создании но-
вых наноматериалов с мезогенными свойствами 
обычно к их поиску и получению применяют про-
гностические подходы, прибегая к модельным 
представлениям [12, 27–34]. 

Ранее для прогноза мезоморфизма у вновь 
синтезируемых веществ успешно использовался 
разработанный нами метод молекулярных пара-
метров (ММП), который был разработан для дис-
котических соединений [12, 33–35]. Впоследствии 
метод был адаптирован для прогноза колончатого 
(Col) мезоморфизма у звездообразных и поликате-
нарных органических соединений [34]. Было пока-
зано, что он может быть использован для этих це-
лей с достаточно высокой степенью достоверности 
(≥ 0,75) [34]. Суть метода состоит в построении и 
оптимизации молекулярных моделей исследуемых 
соединений в пакете программ HyperChem, ММ+; 
расчете и анализе набора молекулярных парамет-
ров (МP) в программе «СМР ChemCard» [35] пу-
тем их сравнения со значениями классификацион-
ного ряда (1): 

 
K = 2,0−8,5; Kc = 1,0−2,6; Kp = 0,2−0,7; 

Ks = 0,25−1,0; Mm = 0,2−0,8; Mr = 0,15−0,8; 
Kar = 0,08−0,3, 

(1) 

 
где параметр K характеризует анизометрию моле-
кулы в целом; Kc и Kp − анизометрию центра и пе-
риферии, соответственно; Ks показывает степень 
замещенности центрального фрагмента перифе-
рийными заместителями; Mm учитывает соотноше-
ние масс центральной и периферийной частей; 
Mr учитывает степень окружения центрального 
ядра молекулы-дискогена периферийными заме-
стителями; Kar предложен с целью учета плотности 
упаковки периферийных заместителей. 

Прогноз мезоморфизма считается положи-
тельным, когда все семь параметров классификаци-
онного ряда (1) входят в его граничные значения. 
Если хотя бы один из параметров находится за гра-
ницами ряда (1), то прогноз – отрицательный. 
Наличие расчетных значений МP вблизи границ 
классификационного ряда (1) предполагает равно-
вероятный прогноз. В этом случае не исключена 
возможность    проявления    скрытой     (латентной) 
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мезофазы. С целью распространения данного мето-
да на более широкий диапазон молекулярных 
структур звездообразных соединений нами выпол-
нено исследование производных ТТТ [24] различ-
ного изомерного строения t-TTT и r-TTT (рис. 1), 
включающих как мезогенные, так и немезогенные 
структуры. 

 
Экспериментальная часть 

 
Для достижения поставленной цели был ис-

пользован метод, кратко изложенный во введении и 
подробно – в работах [12, 15, 31, 33, 34]. Объектами 
служили звездообразные производные тристриазо-
лотриазина: изомеры с тангенциальным положе-
нием фенильных колец t-TTT (79 структур) и изо-
меры с радиальным положением фенильных колец 
r-TTT (22 структуры) (рис. 1). Мезоморфизм их 
идентифицирован экспериментально, данные при-
ведены в обзорной статье [24]. Всего изучена 101 
молекулярная структура, состоящая из 54 мезоген-
ных и 47 немезогенных соединений. 

 
Результаты и обсуждение 

 
В работе [32] частично приведены данные по 

МР и прогнозу мезоморфизма для 37 соединений 

серии t-TTT. В работе [32] также было изучено 
влияние на достоверность прогноза Col-
мезоморфизма трех различных алгоритмов деле-
ния молекулярной структуры производных ТТТ на 
центр и периферию. По алгоритму 1 в централь-
ный фрагмент было включено только жесткое 
тристриазолотриазиновое ядро, по алгоритму 2 в 
центр дополнительно входили фенильные кольца, 
а по алгоритму 3 в центральный фрагмент были 
включены и примыкающие к ним гетероатомы. 
Было установлено, что алгоритмы 2 и 3 равнодос-
товерны, информативность прогноза по ним до-
стигает 80 % [32]. 

Применение нами большего числа произ-
водных ТТТ с известным типом мезоморфизма с 
учетом их изомерного строения (рис. 1), актуально 
для оптимизации достоверности прогностического 
метода, используемого для априорного предсказа-
ния возможности проявления мезоморфизма у та-
кого класса соединений.  

В серию t-TTT вошло 33 немезогенных сое-
динения, 17 структур с установленным типом ме-
зоморфизма (Col-мезофаза) и 29 структур с мезо-
морфизмом неустановленного типа. Серия r-TTT 
состояла из 14 немезогенов и 8 мезогенов, у двух 
из которых тип мезоморфизма не определен.  
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 = R5

 = OCnH2n+1, n = 6,8,10
r15. R3

 = R4
 = R5

 = O-CH2CH(C2H5)C4H9
r16. R3

 = R4
 = R5

 = O-(CH2)3CH(C2H5)C4H9
r17-r18. R3

 = OCH2CH(CnH2n+1)2
, n = 8,10

r19. R4
 = O-CH2CH(CH2CH(C2H5)C4H9)2

r20. R3
 = OC4H9

, R5
 = OC16H33

r21. R3
 = OC6H13

, R5
 = OC14H29

r22. R3
 = Cl, R4

 = OC6H13

r-TTT
(r1

 - r22)

 
 

Рис. 1. Производные тристриазолотриазина с известным типом мезоморфизмa [24], 
где t1-t79 – структуры с фенильными заместителями в тангенциальных положениях; 

r1-r22 – структуры с радиальным положением фенильных заместителей 
Fig. 1. Tristriazolotriazine derivatives with known type of mesomorphism [24], 

where t1-t79 – structures with phenyl substituents in tangential positions; 
r1-r22 – structures with radial position of phenyl substituents 
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Используя ММП, были проведены моделиро-

вание и оптимизация моделей в программе 
HyperChem, ММ+ 101 структуры ТТТ: 79 предста-
вителей серии t-TTT и 22 – серии r-TTT (рис. 2). 
Данные по моделированию были использованы для 
расчета МР: Mm, Mr, K, Kс, Kp, Kar, Ks (табл. 1, 2) и 
прогнозу мезоморфизма с помощью программы 
«СМР ChemCard» [35] (рис. 3). Для расчета МР 

применяли только алгоритм 3, поскольку он отве-
чает условиям разработанного нами метода [34] и 
показывает высокую сходимость результатов про-
гноза с экспериментальными данными для струк-
тур подобного строения [32]. Результаты расчета 
МР и прогноза мезоморфизма для этих серий сое-
динений суммированы в таблицах 1, 2. 

 

 
 

t42, R3′ = R4′ =-OC8H17-Bip 
Eопт = 138.75 ккал/моль 

Cr 148 Iso [24] 

 
 

t56, R3 = R4 = O-CH2CH(C2H5)C4H9 
Eопт = 133.02 ккал/моль 

Cr -9 M 157 Iso [24] 

 
 

t67, R4 = OCH2CH(C12H25)2 
Eопт = 172.92 ккал/моль 
Cr -54 Colh 82 Iso [24] 

a b c 

 
 
 

r12, R3 = R4 = R5 = OC6H13 
Eопт = 129.41 ккал/моль 
Cr 13 Colh 180 Iso [24] 

 
 

r15, R3 = R4 = R5 = CH2CH(C2H5)C4H9 
Eопт = 152.72 ккал/моль 

Cr 241 Iso [24] 

 

 
 
 

r22, R3 = Cl, R4 = OC6H13 
Eопт = 84.21 ккал/моль 

Cr 178 Iso [24] 
d e f 

 
Рис. 2. Примеры оптимизированных моделей изомерных структур серии t-TTT (a–c) и серии r-TTT (d–f) 

Fig. 2. Optimized models examples of isomeric structures of the t-TTT series (a–c) and r-TTT series (d–f) 
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a b 

Рис. 3. Пример расчета МР и прогноза мезоморфизма для t21 (a) и r15 (b) по алгоритму 3 

Fig. 3. An example of calculating MP and mesomorphism prediction for t21 (a) and r15 (b) using algorithm 3 
 
Таблица 1. Данные по МР и прогнозу мезоморфизма для t-TTT 

Table 1. Data on MP and mesomorphism prediction for  t-TTT 
 

t-TTT Еопт, 
ккал/ моль 

МР 
P ∆T, °C K 

2,0–8,5 
Kp 

0,2–0,7 
Mm 

0,2–0,85 
Mr 

0,15–0,8 
Kar 

0,08–0,30 
t1 24,18 11,46 0,51 0,87 0,87 0,168 ‒ 0 
t2 76,16 9,63 1,50 3,67 0,73 0,116 ‒ 0 
t3 81,89 11,37 0,81 1,86 0,37 0,098 ‒ 0 
t4 85,71 12,65 0,62 1,40 0,28 0,088 ‒ 0 
t5 89,66 11,03 0,51 1,12 0,22 0,081 ‒ 0 
t6 93,51 11,24 0,43 0,93 0,19 0,074 ‒ 0 
t7 95,42 17,90 0,39 0,86 0,17 0,069 ‒ 0 
t8 84,26 7,22 0,47 1,12 0,22 0,084 ‒ 0 
t9 109,11 2,21 0,26 1,12 0,22 0,109 ‒ 0 
t10 157,94 4,01′ 0,52′ 0,61′ 0,24′ 0,165′ + 0 
t11 144,58 2,64′ 0,50′ 0,61′ 0,24′ 0,161′ + 0 
t12 135,99 2,29 0,48 0,61 0,24 0,164 + 0 
t13 95,75 6,21 1,22 1,52 0,61 0,216 ‒ 0 
t14 99,74 5,13 1,01 1,22′ 0,49 0,200 ‒ 99* 
t15 105,24 3,58 0,81 1,02′ 0,41 0,189 ‒ 134* 
t16 110,97 6,58 0,74 0,87′′ 0,35 0,180 ± 125* 
t17 116,36 7,32 0,67 0,76 0,31 0,171 + 126* 
t18 123,14 2,07 0,57 0,68 0,27 0,164 + 121* 
t19 127,11 7,00 0,53 0,61 0,24 0,156 + 118 
t20 132,45 6,45 0,49 0,56 0,22 0,150 + 119* 
t21 150,04 3,08 0,44 0,51 0,20 0,145 + 115 
t22 155,40 2,93 0,41 0,47 0,19 0,139 + 101* 
t23 160,77 2,95 0,38 0,44 0,17 0,134 + 192 
t24 171,28 2,90 0,33 0,38 0,15 0,124 + 152* 
t25 182,02 2,89 0,30 0,34 0,14 0,116 + 124* 
t26 114,01 2,11 0,79 1,02′ 0,41 0,197 – 51* 
t27 119,74 2,18 0,69 0,87′′ 0,35 0,188 ± 57 
t28 125,09 2,13 0,61 0,76 0,31 0,178 + 60* 
t29 136,29 2,07 0,49 0,61 0,24 0,162 + 74* 
t30 147,01 2,02 0,41 0,51 0,20 0,149 + 69 
t31 157,54 2,78 0,46 0,75 0,45 0,142 + 62* 
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Продолжение таблицы 1 
t32 168,00 2,28 0,33 0,38 0,15 0,125 + 45* 
t33 129,41 2,24 0,84′ 0,74 0,44 0,286 – 68 
t34 154,61 2,92 0,65 0,55 0,33 0,258 + 58 
t35 179,92 2,64 0,53 0,44 0,27 0,235 + 39 
t36 186,39 2,28 0,45 0,37 0,22 0,216 + 25 
t37 220,08 2,55 0,34 0,26 0,16 0,189 + 20* 
t38 131,71 3,42 1,41 0,21 0,53 0,079 – 0 
t39 153,90 2,44 0,62 0,99′ 0,28 0,172 ‒ 85 
t40 166,33 2,67 0,51 0,79 0,23 0,161 + 134* 
t41 182,64 2,49 0,47 0,66 0,19 0,147 + 130 
t42 138,73 4,58 0,94 0,99 0,22 0,132 – 0 
t43 148,03 4,41 0,77 0,88 0,20 0,124 – 0 
t44 170,13 1,94 0,67 0,74 0,16 0,118 – 110* 
t45 171,49 1,51 0,59 0,74 0,16 0,126 – 0 
t46 118,47 7,01 1,44 3,06 0,34 0,061 – 0 
t47 138,66 2,31 1,40′ 1,62′ 0,36 0,124 – 0 
t48 154,29 2,50 1,42′ 1,14′ 0,38 0,184 – 25* 
t49 105,40 9,51 1,16 3,03 0,34 0,054 – 0 
t50 154,28 2,30 1,17 0,90 0,30 0,195 – 0 
t51 180,30 1,58 0,74 0,57 0,19 0,165 – 0 
t52 144,97 3,44 1,68′ 1,14′ 0,38 0,137 – 45* 
t53 116,56 6,80 0,63 1,12 0,22 0,111 ‒ 0 
t54 110,28 2,91 1,32 1,01 0,20 0,266 ‒ 0 
t55 131,55 2,83 0,78′′ 0,76 0,31 0,243 ± >158 
t56 133,02 3,79 0,86′ 0,76 0,31 0,255 – 166* 
t57 156,58 3,86 0,62 0,61 0,24 0,220 + 110* 
t58 146,96 3,10 0,61 0,61 0,24 0,224 + 131* 
t59 142,08 3,35 0,64 0,62 0,25 0,217 + 126 
t60 171,02 3,66 0,60 0,61 0,24 0,224 + 98 
t61 162,80 3,44 0,85 0,55 0,33 0,373 ‒ 0 
t62 199,74 1,87 0,65 0,44 0,27 0,330 ‒ 0 
t63 127,14 1,70 0,48 0,62 0,25 0,148 ‒ 0 
t64 142,97 2,05 0,63 0,80 0,32 0,155 + 51 
t65 151,65 3,31 0,52 0,62 0,25 0,147 + 116* 
t66 162,49 3,04 0,44 0,51 0,20 0,138 + 155 
t67 173,97 2,51 0,38 0,43 0,17 0,128 + 136 
t68 130,35 1,84 0,72 0,86 0,34 0,169 ‒ 0 
t69 137,43 1,90 0,55 0,75 0,30 0,135 ‒ 0 
t70 129,55 2,78 0,86 0,93 0,19 0,207 ‒ 0 
t71 163,02 2,41 0,64 0,62 0,25 0,208 + 45* 
t72 157,16 3,15 0,69 0,44 0,18 0,319′′ ± 0 
t73 125,26 4,48 0,31 0,61 0,24 0,081 + 44* 
t74 125,03 3,66 0,36 0,61 0,24 0,100 + 73* 
t75 117,30 6,25 0,34 0,72 0,29 0,067′′ ± 0 
t76 122,39 5,65 0,38 0,61 0,24 0,096 + 80* 
t77 134,80 3,76′ 0,47′ 0,64′ 0,26′ 0,135′ + 0 
t78 142,78 3,86 0,44 0,55 0,33 0,146 + 31* 
t79 155,22 3,54 0,54 0,60 0,36 0,179 + 56 

Примечание: P – прогноз мезоморфизма; Kc – для t1-t37 и t53-t79 изменяется от 1,00 до 1,43; Kc – для t38-t52 изменяется от 1,00 до 
1,04; Ks – от 0,20 до 1,00 – для t1-t37 и t53-t79; Ks – для t38-t52 изменяется от 0,11 до 0,33; ′ – штрихом обозначены те значения 
МР, по которым соединения отнесены к немезогенам или мезогенам, но прогноз не совпадает с экспериментом. * – тип мезофазы 
не установлен [24], в остальных случаях указан температурный интервал существования (ΔТ, °С) Col-мезофазы или его отсут-
ствие (0) [24]. Зеленым цветом выделены ячейки с равновероятным прогнозом, а желтым – несовпадение данных прогноза с экс-
периментом 
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Анализ данных для t-ТТТ (табл. 1, рис. 4, а) 

показывает, что прогноз мезоморфизма для этих 
соединений совпадает с экспериментом на 80,4 %, 
а для r-изомеров (табл. 2, рис. 4, b) – на 52,3 %. 

Таким образом, из рис. 4 следует, что ММП 
можно применять с высокой достоверностью про-
гноза колончатого мезоморфизма только для           

t-изомеров TTT. Низкая достоверность прогноза 
для серии r-изомеров, возможно, связана с не-
большим числом изученных структур и требует 
дальнейшего исследования. Также для пяти из 79 
соединений серии t-TTT прогноз определен как 
равновероятный, что свидетельствует о возможно-
сти формирования ими латентных мезофаз.  

 

  
a b 

 
Рис. 4. Сходимость данных прогноза с экспериментом у известных производных ТТТ: а – для t-TTT; b – для r-TTT 

Fig. 4. Convergence of prediction data with experiment for known TTT derivatives: а – t-TTT; b – r-TTT 
 
 
Таблица 2. Данные по МР и прогнозу мезоморфизма для r-ТТТ 

Table 2. Data on MP and mesomorphism prediction for  r-TTT 
 

r-TTT Еопт, 
ккал/ моль 

Значения МР 
P ∆T, °C K 

2,0–8,5 
Kp 

0,2–0,7 
Mm 

0,2–0,85 
Mr 

0,15–0,8 
Kar 

0,08–0,30 
r1 24,18 11,46 0,51 0,87 0,87 0,168 ‒ 0 
r2 76,16 9,63 1,50 3,67 0,73 0,116 ‒ 0 
r3 81,89 11,37 0,81 1,86 0,37 0,098 ‒ 0 
r4 85,71 12,65 0,62 1,40 0,28 0,088 ‒ 0 
r5 89,66 11,03 0,51 1,12 0,22 0,081 ‒ 0 
r6 93,51 11,24 0,43 0,93 0,19 0,074 ‒ 0 
r7 95,42 17,90 0,39 0,86 0,17 0,069 ‒ 0 
r8 84,26 7,22 0,47 1,12 0,22 0,084 ‒ 25* 
r9 109,11 2,21 0,26 1,12 0,22 0,109 ‒ 8 

r10 157,94 4,01′ 0,52′ 0,61′ 0,24′ 0,165′ + 96 
r11 144,58 2,64′ 0,50′ 0,61′ 0,24′ 0,161′ + 0 
r12 135,99 2,29 0,48 0,61 0,24 0,164 + 167 
r13 95,75 6,21 1,22 1,52 0,61 0,216 ‒ 170 
r14 99,74 5,13 1,01 1,22′ 0,49 0,200 ‒ 60 
r15 105,24 3,58 0,81 1,02′ 0,41 0,189 ‒ 0 
r16 110,97 6,58 0,74 0,87′′ 0,35 0,180 ± 132 
r17 116,36 7,32 0,67 0,76 0,31 0,171 + 0 
r18 123,14 2,07 0,57 0,68 0,27 0,164 + 0 
r19 127,11 7,00 0,53 0,61 0,24 0,156 + 0 
r20 132,45 6,45 0,49 0,56 0,22 0,150 + 0 
r21 150,04 3,08 0,44 0,51 0,20 0,145 + 57* 
r22 155,40 2,93 0,41 0,47 0,19 0,139 + 0 

Примечание: Kc – для r-TTT изменяется от 1,00 до 1,02; Ks – от 0,2 до 1,0; расшифровку остальных обозначений см. в примечании 
к таблице 1 
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По результатам выполненного прогноза 

(табл. 1, 2) с большой долей вероятности можно 
ожидать, что те мезогенные t-изомеры, для кото-
рых тип мезофазы был не установлен в [24], и для 
которых прогноз мезоморфизма положительный, 
вероятно формируют мезофазу колончатого типа. 

При учете совпадений только положитель-
ного прогноза мезоморфизма с имеющимися экс-
периментальными данными (54 мезогена) досто-
верность выполненного прогноза составляет 
74,1 %. 

 
Заключение 

 
Проведены моделирование и оптимизация 

101 молекулярной структуры производных 
тристриазолотриазина, рассчитаны и проанализи-
рованы их молекулярные параметры и осуществ-
лен прогноз колончатого мезоморфизма. Выпол-
ненные исследования указывают на возможность 
использования метода молекулярных параметров 
для прогноза колончатого мезоморфизма у звездо-
образных t-изомеров класса тристриазолотриази-
нов. Такой вывод доказывается высокой сходимо-
стью результатов прогноза с экспериментальными 
данными о мезоморфизме 79 производных t-ТТТ. 
Но для r-изомеров ТТТ требуются дополнитель-
ные исследования. Кроме того, используемый 
нами метод позволяет выявлять латентный мезо-
морфизм у подобных структур. Полученные дан-
ные будут способствовать повышению эффектив-
ности поиска новых мезогенных структур из клас-
са производных ТТТ и других звездообразных сое-
динений, снижению временных, материальных и 
трудовых затрат при синтезе новых мезогенных 
производных ТТТ, проявляющих колончатый ме-
зоморфизм. 
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