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Выполнен молекулярный дизайн, проведено моделирование новой серии производных тетра-4-

(бензоилокси)фталоцианина меди (II). В программе HyperChem методом MM+ построены модели молекул 
11 соединений и осуществлена их оптимизация. С использованием этих моделей и компьютерной 
программы CMP ChemCard проведен прогноз мезоморфизма, характерного для дискотических мезогенов.  

Найден оптимальный алгоритм деления структуры молекул на центральную и периферийную 
части. Установлено, что из 11 сконструированных нами соединений шесть по прогнозу способны к 
формированию колончатых мезофаз, у двух соединений возможно проявление латентного мезоморфизма, 
остальные не могут проявлять мезоморфизм, характерный для дискотических мезогенов. Результаты 
прогноза соотнесены с ранее опубликованными экспериментальными данными. Достоверность прогноза 
установлена в области 72–73 %. 
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Molecular design and simulation of a new series of tetra-4-(benzoyloxy)phthalocyanine copper (II) complex 

derivatives were performed. Molecular models of 11 compounds were built and optimized with the help of the 
HyperChem program by the MM+ method. Using these models and the CMP ChemCard computer software a 
prognosis of mesomorphism typical for discotic mesogens was performed for these compounds. 

An optimal algorithm of dividing the molecular structure for the central and peripheral parts has been 
found. It was established that six of the 11 compounds designed are capable to form columnar mesophases, two 
compounds may show latent mesomorphism, while the last compounds can not display mesomorphism typical for 
discotic mesogens. The forecast results correlated with previously published experimental data. The reliability of 
the forecast is 72–73 %. 
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Настоящая работа продолжает серию 

публикаций [1–4], посвященных прогнозированию 
мезоморфизма, присущего дискотическим 
мезогенам (ДМ), с помощью расчета и анализа 
молекулярных параметров (МР) у различных 
дискотических соединений с использованием 
компьютерной программы СМР «ChemCard» [5]. 
Одним из направлений исследований в этом ключе 
является поиск дискотических мезогенов среди 
производных фталоцианина различного молеку-
лярного строения, а также изучение влияния 
особенностей их молекулярной структуры на 
проявление мезоморфизма, характерного для ДМ. 
С этой целью ранее нами было осуществлено 
прогнозирование способности к проявлению 
такого типа мезоморфизма у смешанно-заме-
щенных производных фталоцианина (Pc), сочетаю-
щих на периферии различные арильные группы с 
бензотриазольными фрагментами [6–8]. Было 
установлено, что для октазамещенных соединений 
достоверность прогноза мезоморфизма находится 
на достаточно высоком уровне и достигает 
значения в 81 % по данным работы [8]. 

Здесь рассмотрена новая серия производных 
тетра-4-(бензоилокси)медь(II) фталоцианина (1)–
(11), особенностью которой является отсутствие 

бензотриазольных фрагментов в молекуле, нали-
чие только четырех периферийных заместителей и 
присутствие четырех сложноэфирных группиро-
вок, примыкающих к центральному ядру.  

Кроме того, в процессе синтеза обычно 
получается смесь изомеров [9], что способствует  
более равномерному заполнению свободного 
пространства вокруг центрального ядра. Это, как 
мы полагаем, является благоприятным фактором 
для стопирования молекул при формировании 
мезофазы. У соединений (10), (11) дополнительно 
на периферии имеется еще четыре фенильных 
кольца. Всего исследовано 11 соединений. Ранее в 
работе [10] были приведены экспериментальные 
данные по проявлению ими мезоморфных свойств. 
Представляло интерес провести сравнение экспе-
риментальных данных с результатами прогноза 
мезоморфизма у такой серии соединений. 

С целью расширения базы производных 
фталоцианина с прогнозируемым типом мезо-
морфизма, установления применимости исполь-
зуемого здесь метода прогнозирования мезомор-
физма к соединениям строения (1)–(11) (рис. 1) нами 
был выполнен расчет и анализ их МР (рис. 1, пример 
расчета) и осуществлен прогноз возможности 
появления у них жидкокристаллических свойств.  

 
 

Рис. 1. Структурная формула металлокомплексов производных Pc (М = Cu) и алгоритмы ее деления  
на центральную и периферийную части: а) в центральную часть  включены сложноэфирные 
группировки, примыкающие к ней (алгоритм А); б) в центральную часть входят только атомы 

кислорода, непосредственно связанные с ней (алгоритм Б) 
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Для расчетов и прогноза мезоморфизма был 

выбран метод, рассмотренный в работах [11, 12]. 
Суть его заключается в построении молекулярных 
моделей различных соединений, расчете и анализе 
МР путем сравнения их расчетных значений с 
классификационным рядом (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 
молекулы в целом, а параметры Kc и Kp – центра и 
периферии, соответственно. Параметр Ks показы-
вает степень замещенности центрального фраг-
мента периферийными заместителями. Параметр 
Mm учитывает соотношение масс центральной и 
периферийной   частей.   Параметр   Mr   учитывает  

степень окружения центрального ядра молекулы-
дискогена периферийными заместителями. Пара-
метр Kar предложен с целью учета плотности 
упаковки периферийных заместителей. К досто-
инствам данного метода относятся простота 
использования, малые затраты машинного времени 
и высокая степень достоверности прогноза (70–   
90 % и выше). 

Предварительное построение и оптими-
зация молекулярных моделей производных 
фталоцианина (1)–(11) проведены в пакете 
программ HyperChem с применением метода 
молекулярной механики (MM+). Примеры 
отдельных представителей оптимизированных в 
определенной конформации моделей молекул  
показаны на рис. 2. 

 

  
а б 

  
в г 

 
Рис. 2. Оптимизированные в определенной конформации модели молекул соединений 1 (a), 9 (б), 10 (в) и 11 (г) 
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Для расчета МР из оптимизированных моделей 

соединений извлекались их геометрические харак-
теристики. Непосредственно прогноз осуществлялся 
путем сравнения расчетных значений МР с 
классификационным рядом (1). Существенное 
отклонение хотя бы одного из значений МР свиде-
тельствует о неспособности данного соединения к 
проявлению мезоморфных свойств, характерных для 
ДМ, тогда как незначительные отклонения пара-
метров в пределах 5–10 % указывают на возмож-
ность проявления латентной (скрытой) мезофазы.  

Нами изучены два  алгоритма  деления моле- 
кулярной структуры производных фталоцианина 
(1)–(11) на центральную и периферийную части. 
По одному алгоритму (рис. 1) в центральный 
фрагмент включены сложноэфирные группировки, 
примыкающие к центральному жесткому ядру 
молекулы (рис. 1, а), во втором случае в централь-
ное ядро вошли только атомы кислорода, непос-
редственно связанные с ним  (рис. 1, б) (табл. 1, 2). 

Пример расчета МР и прогноза мезоморфизма 
по одному из алгоритмов приведен на рис. 3.  

В таблицах 1, 2 представлены значения 
молекулярных параметров для исследуемой серии 
соединений (1–11), рассчитанные с учетом двух 
алгоритмов деления молекулярной структуры на 
центральную и периферийную части, а также 
результаты прогноза мезоморфизма и для 
сравнения приведены экспериментальные данные 
по проявлению ими мезоморфных свойств [10]. 

Анализ данных табл. 1 свидетельствует о 
положительном прогнозе мезоморфизма только 
для пяти производных фталоцианина (7–11). Для 
них наблюдается очень хорошее согласие с 
результатами эксперимента. Однако для других 
пяти соединений (1–5) прогноз отрицательный и 
он не совпадает с экспериментальными данными, 
которые свидетельствуют о том, что гомологи с 
третьего по восьмой производных Pc такого 
строения формируют мезофазу [10]. Для девятого 
гомолога (6) обнаружен равновероятный прогноз. 
Достоверность прогноза по алгоритму А состав-
ляет всего 50 %. 
 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 3.  Пример расчета МР и прогноза мезоморфизма с помощью программы СМР «ChemCard»  

 по алгоритму А (вариант для печати) 
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Таблица 1. Значения молекулярных параметров и прогноз мезоморфизма соединений (1–11) 
 (алгоритм А)  

 
№ 

соеди-
нения 

Еопт, 
ккал / 
моль 

Mm Mr Kp K Kar P 
Э 

[8] 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 
1 100,74 1,38' 0,34 0,62 2,20 0,12 – + 
2 107,77 1,14' 0,28 0,51 2,14 0,11 – + 
3 110,63 1,05' 0,26 0,46 2,19 0,10 – + 
4 114,29 0,98' 0,24 0,42 2,25 0,10 – + 
5 118,08 0,91' 0,23 0,39 2,25 0,09 – + 
6 121,48 0,85* 0,21 0,37 2,19 0,10 +/– + 
7 125,11 0,80 0,20 0,34 2,14 0,09 + + 
8 128,69 0,76 0,19 0,32 2,19 0,09 + + 
9 137,05 0,68 0,17 0,30 2,40 0,08 + + 

10 154,65 0,63 0,16 0,33 2,12 0,09 + + 
11 159,17 0,58 0,15 0,30 2,05 0,08 + + 

Примечание: Ks = 0,25 – для всей серии соединений, параметр Kc изменяется в пределах от 1,00 до 1,02; 
Еопт – энергия оптимизации; P – прогноз мезоморфизма, характерный для ДМ; Э – эксперимент; штрихом 
отмечены значения МР, выходящие за границы классификационного ряда (1); звездочкой – значение МР, 
близкое к граничным значениям  ряда (1) 

  
 

Таблица 2. Значения молекулярных параметров и прогноз мезоморфизма соединений (1–11) 
 (алгоритм Б)  

 
№ 

соеди-
нения 

Еопт, 
ккал / 
моль 

Mm Mr Kp K Kar P 
Э 

[8] 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 
1 100,74 0,97' 0,24 0,62 2,20 0,13 – + 
2 107,77 0,83* 0,21 0,51 2,14 0,15 +/– + 
3 110,63 0,77 0,19 0,46 2,19 0,11 + + 
4 114,29 0,72 0,18 0,42 2,25 0,11 + + 
5 118,08 0,68 0,17 0,39 2,25 0,10 + + 
6 121,48 0,64 0,16 0,37 2,19 0,10 + + 
7 125,11 0,61 0,15 0,34 2,14 0,09 + + 
8 128,69 0,59 0,15 0,32 2,19 0,09 + + 
9 137,05 0,52 0,13* 0,30 2,40 0,08 +/– + 

10 154,65 0,49 0,12' 0,33 2,12 0,09 – + 
11 159,17 0,45 0,11' 0,30 2,05 0,08 – + 

Примечание:  см. в таблице 1. 

  
 

Анализ результатов расчета МР и прогноза 
по ним мезоморфизма по алгоритму Б (табл. 2) 
показал лучшую их сходимость с экспери-
ментальными данными, достоверность прогноза 
увеличилась до 64 %. Несмотря на то что 
используемый метод прогноза мезоморфизма не 

учитывает действительного изомерного состава 
продуктов синтеза таких соединений, нами 
получена достаточно высокая сходимость данных 
эксперимента и прогноза. А с учетом возможности 
проявления латентного мезоморфизма процент 
сходимости возрастает до 73 %. 
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Таким образом, для тетраоксизамещенных 

производных Pc со сложноэфирными группиров-
ками, расположенных у жесткого ядра молекулы, 
не нарушая принципа микросегрегации, в 
центральную часть следует включать только 
атомы кислорода, непосредственно примыкающие 
к нему (алгоритм Б). Скорее всего, это связано со 
стерическими факторами. При оптимизации 
моделей молекул в них наблюдается поворот 
фенильных колец на определенный угол 
относительно центрального макроциклического 
фрагмента, что  предполагает учет только атома 
кислорода, который примыкает к центру. 

 
Заключение 

 
В результате проведенных исследований 

установлено, что из 11 сконструированных нами 
комплексов с медью производных Pc (1–11) шесть 
соединений по прогнозу способны к формиро-
ванию колончатых мезофаз, у двух соединений 
возможно проявление латентного мезоморфизма, 
остальные не способны проявлять мезоморфизм, 
характерный для дискотических мезогенов. 
Сравнение с экспериментальными данными 
позволяет оценить достоверность прогноза: она 
находится на уровне 64 %, а с учетом проявления 
латентного мезоморфизма – на уровне 73 %. 

Определен наиболее достоверный алгоритм 
деления структуры таких молекул на центральную 
и периферийную части, требующий для расчета 
МР в центральный фрагмент включать только 
атомы кислорода, непосредственно примыкающие 
к нему. 
 

Работа проведена в рамках выполнения 
госзадания Минобрнауки РФ НИР № 4.106.2014К 
(ИвГУ) и государственного задания Министерства 
образования и науки РФ (ИГХТУ). 
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