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Изучение электронного и пространственного строения органических соединений закладывает теоретический фундамент для изучения их реакционной способности и практического использования. Для этих целей широко используются различные физико-химические методы анализа вещества, прежде всего, метод ядерного магнитного резонанса (ЯМР), а также ряд расчетных и теоретических методов современной компьютерной квантовой химии. И не смотря на то, что современный потенциал ЯМР спектроскопии поистине удивителен, зачастую в рутинных экспериментах без квантово-химического моделирования точная интерпретация химических сдвигов не возможна.

   Целью представленной работы являлось тестирование предсказательной способности ряда функционалов плотности (BLYP, B3LYP, B3PW91, B98, B972, BMK, CAM-B3LYP, HCTH, M06, M062x, MPW91PW91, PBE1PBE, TPSSTPSS, VSXC, WB97XD) в расчете химических сдвигов  ЯМР 13С ряда  азинов.
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Основными критериями предсказательной способности являлись значения коэффициентов корреляции в уравнении δрасч.=А + Bδэксп, значение среднеквадратичной ошибки расчета химического сдвига, а также среднеарифметическое абсолютной разницы расчетного значения химического сдвига и экспериментального значения Σn│ δрасч. – δэксп.│/ n. 

Оптимизация геометрии и расчет констант ядерного магнитного экранирования исходных азинов были осуществлены с применением базисных наборов Попла (6-31G(d,p), 6-31+G(d,p), 6-31++G(d,p), 6-311+G(d,p), 6-311++G(d,p), 6-311++G(2d,p)) и Даннинга (cc-pVDZ, aug-cc-pVDZ, cc-pVTZ, aug-cc-pVTZ) в газовой фазе, а также с учетом влияния растворителя в рамках модели поляризационного континуума (PCM).  Для расчета констант ядерного магнитного экранирования использовались методы GIAO и GSGT. 
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