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Две новые серии звездообразных дискотических соединений (ЗДС) производных трифенилена с 

установленным (I) и неизвестным (II) типом мезоморфизма исследованы с целью проверки на серии I 
модифицированного метода прогнозирования мезоморфизма, характерного для дискотических мезогенов, и 
дальнейшего конструирования новых производных трифенилена с прогнозируемым типом мезоморфизма 
(серия II). Показана применимость данного метода для I серии, включающей 42 соединения. 
Достоверность прогноза установлена в пределах 83 %. Основываясь на полученных данных, провели  
моделирование II серии  звездообразных производных трифенилена с оксадиазольными и хиральными 
фрагментами и с неизвестным типом мезоморфизма (20 соединений). Для них выполнены расчет, анализ 
молекулярных параметров и прогноз мезоморфизма с использованием оригинальной программы СМР 
ChemCard. У 14 соединений преимущественно с оксадиазольными фрагментами обнаружен 
положительный прогноз по проявлению мезоморфизма. Обнаружена также склонность соединений с 
оксадиазольными фрагментами к формированию геликоидальных структур. 
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Two new series of star-shaped discotic compounds derivatives of triphenylene with the known (I) and unknown 

(II) types of mesomorphism were investigated to verify the modified method of forecasting the mesomorphism, 
characteristic for the discotic mesogens (for the series I), and to design the new derivatives of triphenylene with the 
predictable type of mesomorphism (for the series II). The applicability of this method for the series I, consisting of 42 
compounds, was shown. The accuracy of the forecast is estimated within 83%. Based on these data, the simulation of 
the star-II series of triphenylene derivatives and oxadiazole with chiral fragments with the unknown type of 
mesomorphism (20 compounds) was performed. The calculation, the analysis and the prognosis of mesomorphism 
were done for them using the original program CMP ChemCard. The positive outlook for the mesomorphism 
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manifestation was revealed for 14 compounds, predominantly with oxadiazole fragments. Also we detected a tendency 
for compounds with oxadiazole fragments to form helical structures. 

Key words: star-shaped compounds, triphenylene derivatives, prognosis of mesomorphism, disc-like 
mesogens, oxadiazoles, chiral fragments. 

 
Введение 

 
В последние годы активно развивается 

область создания самоорганизующихся функ-
циональных наноматериалов, к которым относятся 
и жидкокристаллические звездообразные произ-
водные трифенилена, особенно те, которые 
включают оксадиазольные и другие гетеро-
циклические фрагменты [1–8]. Такие соединения 
имеют широкие перспективы применения в 
наноэлектронике, фотолюминесцентных приборах, 
в светоизлучающих диодах, солнечных батареях, 
сенсорных системах, хроматографии и др. [9–13, 
16]. Однако их создание связано с большим 
объемом синтетических работ. Поэтому  
актуальным остается прогностический подход к 
синтезу подобных соединений [14–16]. Анализ 
работ по прогнозу мезоморфизма показал [16], что 
ученые работают в различных направлениях 
моделирования мезоморфного состояния вещества. 
Зачастую модели, предлагаемые большинством из 
теорий и исследуемые численными методами, 
требуют значительных вычислительных затрат, 
оперируют большим числом эмпирических 
параметров, не всегда могут прогнозировать весь 
спектр фазовых переходов, практически не 
учитывают особенности молекулярного строения 
соединений. Безусловно, все это в определенной 
мере ограничивает их прогностическую способность 
и широкое применение. Для своих исследований 
нами выбрана модель прогнозирования 
мезоморфизма, которая исходит из особенностей 
строения единичных молекул [14–16]. Эта модель 
предполагает расчет и анализ молекулярных 
параметров (МР): K, Kc, Kp, Ka ,Ks, Mm, Mr  и прогноз 
мезоморфизма по ним с помощью оригинальной 
компьютерной программы [15]. Метод имеет ряд 
преимуществ перед известными способами, 
поскольку требует небольших затрат машинного 
времени при относительно высокой прогностической 
способности (от 70 до 90 % и выше) и простоте его 
использования. С помощью этого метода можно 
проводить поиск новых ДМ с различными типами 
мезоморфизма. В дальнейшем эта методика была 
частично модифицирована [17, 18] и использована 

нами в прогнозе мезоморфизма у звездообразных 
дискотических соединений  различного строения  
[19, 20]. В работе [17] было установлено, что для 
прогноза мезоморфизма у ЗДС наиболее инфор-
мативным является молекулярно-массовый параметр 
(Мm), который показывает соотношение масс центра 
и периферии молекулы. Кроме того, для 
достоверности прогноза был введен дополни-
тельный молекулярный параметр, учитывающий 
длину спейсера, соединяющего центр с периферией 
молекулы [18].  

 
Эксперимент 

 
Испытуемая серия состояла из 42 соединений 

и включала 17 немезогенных веществ, 19 соеди-
нений с мезоморфизмом, характерным для диско-
тических мезогенов, и 6 – с мезоморфизмом, харак-
терным для каламитных мезогенов – КМ (1–35). Все 
соединения являлись звездообразными производ-
ными трифенилена с установленным типом мезо-
морфизма [2–8], часть из них имела в своей 
структуре гетероциклические фрагменты (рис. 1).  

Как уже отмечалось выше, для исследований 
был выбран метод моделирования и прогнози-
рования мезоморфизма у дискотических соеди-
нений с помощью молекулярных параметров (МР) 
единичных молекул [11–13], рассчитываемых с 
использованием оригинальной программы CMP 
ChemCard [12]. Построение и оптимизацию 
геометрии молекул проводили с применением 
пакета программ HyperChem и метода 
молекулярной механики ММ+. По условиям 
данного метода прогнозирования существенное 
отклонение хотя бы одного из расчетных значений 
MP от граничных значений классификационного 
ряда (1) свидетельствует о неспособности 
соединения к формированию мезофаз, 
характерных для ДМ. В случае незначительного 
отклонения расчетных значений МР можно 
ожидать проявления латентного мезоморфизма. 

 
K = 2,0–8,5; Kc = 1,0–2,6; Kp = 0,20–0,75;  

Ks = 0,25–1,00; Mm = 0,2–0,8; 
            Mr = 0,15–0,80; Kar = 0,08–0,30  [15]         (1)  
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Рис. 1. Представители звездообразных производных трифенилена с установленным типом мезоморфизма 
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Исследовался один из алгоритмов деления 

молекулярной структуры звездообразного 
соединения, по которому  в центральную часть (ЦЧ) 
включены гетероатомы и жесткие фрагменты 

спейсеров, прилегающие к ЦЧ (рис. 2, а). Гибкие 
углеводородные цепочки и удаленные жесткие 
фрагменты спейсеров были включены в 
периферийную часть молекулы (рис. 2, б).  
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Рис. 2. Алгоритм деления  звездообразных производных трифенилена на центр и периферию: 

а  –  1 –  жесткий фрагмент спейсера (а) включен в центральную часть, 
б – 2 – гибкий спейсер –(СН2)m–O–  (b)  и жесткий фрагмент     включены в периферийную часть 

 
 

Расчет МР и прогноз мезоморфизма 
выполнялся с помощью оригинальной программы 
СМР ChemCard, которая позволяет в 
автоматическом режиме получать результаты 
прогноза мезоморфизма при введении 
молекулярных характеристик того или иного 

соединения: массы центра и периферии, длины и 
ширины центрального фрагмента, длины 
периферийной части, максимальной длины 
молекулы и т. д. [15] На рис. 3 приведен пример  
результатов прогноза с использованием этой 
программы.

 
 

 
 

Рис. 3.  Пример расчета МР с помощью СMP ChemCard и результаты прогноза мезоморфизма для соединения 15 
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Результаты и обсуждение 

 
Результаты расчета молекулярных пара-

метров  МР и прогноза мезоморфизма по ним         

в сравнении с известными из литературы 
экспериментальными данными представлены         
в табл. 1. 

 
Таблица 1. Молекулярные параметры и прогноз мезоморфизма звездообразных производных трифенилена   
(1–35) в сравнении с экспериментальными данными 

 

№ 
п/п 

Соеди- 
нение 

Еопт Mm Mr Kp K Kar P Э [ ] 
 

MSps 
 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 
1 1а 113,15 4,82' 3,22' 4,44' 3,86 0,37' − − [2] 0,52 
2 1b 132,17 4,79' 3,20' 4,50' 3,93 0,36' − − «--» 0,44 
3 2a 93,19 6,39' 2,13' 4,44' 4,74 0,18 − − «--» 0,68 
4 2b 111,07 7,52' 2,51' 0,17' 4,88 0,14 − − «--» 0,59 
5 3a, n = 9 131,07 0,90' 0,30 0,66 2,17 0,17 − − [2,3] 0,32 
6 3b, n = 6 133,85 1,33' 0,44 0,92' 3,18 0,18 − − [3] 0,38 
7 3b, n = 9 152,38 0,89' 0,30 0,49 2,70 0,10 − − [2,3] 0,32 
8 3b, n = 11 161,95 0,74 0,25 0,66 2,56 0,13 + − [3] 0,29 
9 3b, n = 12 168,51 0,67 0,22 0,48 2,49 0,14 + − «--» 0,27 

10 4a 136,78 0,85' 0,57 1,08' 2,67 0,32' − + [2] 0,24 
11 4b 166,25 0,84' 0,56 1,09' 2,33 0,32' − + «--» 0,24 
12 5 198,55 0,53 0,53 0,61 2,72 0,18 + + [4] 0,10” 
13 6 63,82 0,67 0,67 0,52 4,38 0,21 + + «--» 0,23 
14 7 86,01 0,57 0,57 0,42 3,10 0,17 + + «--» 0,17 
15 8 97,90 0,47 0,47 0,35 2,50 0,16 + + «--» 0,15 
16 9 86,76 0,71 0,71 0,66 2,92 0,28 + + «--» 0,19 
17 10 155,94 0,34 0,17 0,43 3,87 0,18 + + [5] 0,27” 
18 11 176,59 0,25 0,13 0,30 7,80 0,16 ± + «--» 0,21 
19 12 187,00 0,22 0,11 0,26 8,14 0,15 ± + «--» 0,18 
20 13 169,76 38,74' 19,37' 7,23' 5,49 0,34' − − [6] 0,66 
21 14 221,97 0,72 0,36 0,47 2,51 0,14 + − «--» 0,29 
22 15 329,99 0,48 0,24 0,38 2,31 0,12 + + «--» 0,44” 
23 16 439,51 0,36 0,18 0,32 2,85 0,10 + + «--» 0,54” 
24 17  164,33 0,85' 0,56 0,92' 2,79 0,36' − + [7] 0,24 
25 18 82,87 0,64 0,42 0,83 5,13 0,30 ± + «--» 0,20 
26 19 96,05 0,51 0,34 0,68 2,60 0,28 + + «--» 0,18 
27 20 109,20 0,43 0,28 0,57 3,63 0,26 + + «--» 0,16 
28 21 135,90 1,52' 0,51 1,09' 3,97 0,16 − − «--» 0,36 
29 22 80,27 0,83 0,28 0,62 7,13 0,13 ± − «--» 0,27 
30 23 133,47 1,52' 0,51 0,95' 1,51' 0,18 − − «--» 0,36 
31 24 109,63 1,52' 0,51 1,05' 1,54' 0,16 − − «--» 0,36 
32 25 76,74 0,67 0,22 0,48 3,50 0,14 + − «--» 0,27 
33 26 59,95 0,89' 0,30 0,63 3,78 0,16 − − «--» 0,32 
34 27 253.74 0,52 0,17 0,81 3,14 0,24 ± +   «--» 0,46” 
35 28 94,77 0,42 0,21 0,76 7,15 0,20 + + «--» 0,48” 
36 29 104,94 0,35 0,17 0,61 6,51 0,18 + + «--» 0,42” 
37 30 170,20 0,20 0,10' 0,27 4,99 0,14 ±  −a) [8] 0,27 
38 31 176,07 0,19' 0,10' 0,25 3,89 0,14 − −a) «--» 0,30 
39 32 181,16 0,18' 0,09' 0,24 4,18 0,13 − −a) «--» 0,33 
40 33 186,97 0,17' 0,09' 0,22 4,16 0,13 − −a) «--» 0,36 
41 34 192,09 0,16' 0,08' 0,21 4,30 0,12 − −a) «--» 0,38 
42 35 198,44 0,16' 0,08' 0,20 2,69 0,12 − −a) «--» 0,40 
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Примечание: Ks= 0,33; 0,5 или 1,0; ' – штрихом отмечены МР, 
выходящие за границы классификационного ряда (1);              
а) – наблюдается нематический мезоморфизм, характерный 
для каламитных ЖК (NК). Светло-серым выделены ячейки с 
совпадающими отрицательными данными по прогнозу и 
эксперименту; темно-серым – с совпадающими положи-
тельными данными по прогнозу и эксперименту. “ – выделены 
значения параметра  МSps, выходящие за граничные значения 
его классификационной области 
 

Анализ данных (табл. 1, колонки 9, 10) 
показывает, что в основном результаты прогноза 
хорошо кореллируют с экспериментом, что 
свидетельствует о правомерности примененного 
нами прогностического подхода к таким 
звездообразным соединениям. Достоверность 
прогноза находится на уровне 77 %. Для 
повышения достоверности прогноза мы 
рассчитали также дополнительный молекулярный 
параметр МSps, учитывающий вклад молекулярной 
массы всех спейсеров, соединяющих центр с 
периферией, в молекулярную массу молекулы в 

целом (табл. 1, колонка 12). В работе [18] было 
определено, что он является наиболее инфор-
мативным из двух рассматриваемых параметров для 
учета вклада спейсеров в возможность проявления 
колончатого мезоморфизма. Классификационная 
область находится в пределах от 0,15 до 0,25 {2}. 
Действительно, в нашем случае расчетные данные по 
параметру МSps привели к увеличению 
достоверности прогноза до 83 %. Полученные 
результаты позволяют провести поиск новых 
звездообразных производных трифенилена, прояв-
ляющих колончатый мезоморфизм и способность 
формировать геликоидальные структуры в мезофазе.  

Во второй серии исследовались два новых 
типа производных трифенилена. Один тип вклю-
чал звездообразные производные трифенилена только с 
хиральными фрагментами (36, шесть четных 
гомологов), другой – производные с оксадиазольными и 
хиральными фрагментами (37, тринадцать соединений) 
(рис. 4). 
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Рис. 4.  Новые звездообразные производные трифенилена с неустановленным типом мезоморфизма:  
36  – с  хиральными фрагментами;  37  – с  оксадиазольными и хиральными фраментами 

 
 

В табл. 2 и 3  приведены результаты  расчета МР и 
прогноза по ним мезоморфизма звездообразных произ-
водных трифенилена 36 и 37. Как показал проведенный 
анализ данных табл. 2 и 3, у тринадцати соединений 
была выявлена вероятность к формированию колон-
чатых мезофаз. Следует отметить также, что у большего 
числа членов гомологического ряда 37 обнаружена 
склонность к формированию колончатого мезомор-

физма. Предварительные расчеты и анализ МР, 
позволяющие определить склонность данных 
соединений к формированию геликоидальных структур,  
показали бóльшую вероятность проявления таких 
свойств у производных трифенилена с оксадиазольными 
и хиральными фрагментами  (37), чем у их аналогов без 
оксадиазольных фрагментов (36). Более подробно об 
этих результатах будет сообщено дополнительно. 
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Таблица 2. Молекулярные параметры и прогноз мезоморфизма, характерного для ДМ, звездообразных 
производных трифенилена  (36) 
 

m 
Еопт, 

ккал/моль 
Mm Mr Kp K Kar P 

2 280,07 0,26 0,13 0,49 2,23 0,26 + 
4 332,05 0,34 0,17 0,61 2,22 0,22 + 
6 341,06 0,41 0,21 0,77 2,29 0,20 + 
8 350,55 0,49 0,24 0,92 2,22 0,18  

10 364,48 0,57 0,28 1,10 2,53 0,16  
12 375,88 0,64 0,32 1,25 2,05 0,14  

 
Таблица 3. Молекулярные параметры и прогноз мезоморфизма, характерного для ДМ, звездообразных 
производных трифенилена (37) 
 

m 
 

Еопт, 
ккал/моль Mm Mr Kp K Kar P 

2 583,99 0,76 0,38 0,79′ 2,02 0,113 ± 

3 588,67 0,73 0,37 0,73 2,37 0,109 + 

4 590,80 0,71 0,35 0,72 2,53 0,102 + 

5 598,70 0,68 0,34 0,68 2,70 0,098 + 

6 602,38 0,66 0,33 0,66 3,07 0,097 + 

7 607,80 0,64 0,32 0,62 3,41 0,094 + 

8 611,92 0,62 0,31 0,60 2,96 0,090 + 

9 618,72 0,60 0,30 0,57 2,73 0,088 + 

10 622,73 0,59 0,29 0,54 2,43 0,086 + 

11 626,36 0,57 0,28 0,52 2,93 0,084 + 

12 633,87 0,56 0,28 0,50 3,12 0,081 + 

13 634,24 0,54 0,27 0,48 2,87 0,80 + 

14 641,71 0,53 0,26 0,46. 2,96 0,077′ ± 
Примечание: Ks = 0,5 – для всех соединений ряда. Параметр Kc  изменяется от 1,0 
до 1,04. ′ – штрихом отмечены значения МР с незначительным их отклонением от 
граничных значений классификационного ряда 

 
 

Заключение 
 

Получены данные по прогнозу мезомор-
физма для двух новых серий звездообразных 
дискотических производных трифенилена.  

Для первой серии известных мезогенов (42 
соединения) с использованием нового молеку-
лярного параметра подтверждена примени-
мость метода прогнозирования мезоморфизма, 
характерного для дискотических мезогенов, к 
звездообразным дискотическим производным 
трифенилена с достоверностью 83 %.  

Для второй серии соединений получены 
данные по прогнозу мезоморфизма у новых 
звездообразных производных трифенилена с 

оксадиазольными и хиральными фрагментами и 
неустановленным типом мезоморфизма (20 
соединений). У 14 соединений преимущественно с 
оксадиазольными фрагментами по прогнозу 
обнаружена способность к проявлению колончатого 
мезоморфизма.  

 

Работа поддержана грантом Минобрнауки РФ   
№ 4.106.2014/К (проектная часть) и частично выполнена 
при финансовой поддержке РФФИ № 16-33-50069 мол_нр. 
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