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Практический интерес к гетероароматическим N-оксидам вызван тем, что многие из них проявляют биологическую активность. Среди них есть соединения, обладающие канцерогенной, мутагенной, бактерицидной, анальгетической, противосудорожной, рострегулирующей и апоптогенной активностью. 
Целью представленной работы является комплексное исследование геометрического и электронного строения свободных молекул гетероароматических N-оксидов; установление закономерностей между числом, природой и положением заместителей и конформационными свойствами молекул, взаимосвязи между геометрией и электронными свойствами конформеров, корреляций между строением N-оксидов и их комплексообразующей способностью.  
Квантово-химические расчеты (B3LYP/cc-pVTZ, PBE0/cc-pVTZ, MP2/cc-pVTZ) выполнялись с использованием пакета программ GAUSSIAN 03. Изучение распределения электронной плотности в нейтральных молекулах проводилось с помощью анализа натуральных орбиталей в рамках программы NBO 3.1, входящей в состав программного комплекса GAUSSIAN 03. 
Анализ влияния заместителя на геометрические параметры гетероциклических N-оксидов показал, что наибольшее влияние введение заместителя оказывает на значение валентного ипсо- угла в пиридиновом фрагменте. Величина межъядерного расстояния r(N→O) также оказывается чувствительной к введению заместителей. 

Замещение H в гетероциклических N-оксидах  на Cl незначительно изменяет величины потенциала ионизации и сродства к электрону и несколько  понижает энергию как высшей занятой, так и низшей свободной молекулярных орбиталей. В то время как замещение H на группу NO2 вызывает существенное изменение ПИ, СЭ и энергии граничных орбиталей, что свидетельствует об увеличении окислительной способности соединения. Введение электронодонорной группы CH3 приводит лишь к незначительному уменьшению акцепторных свойств. При совместном введении заместителей разной природы окислительно-восстановительные свойства соединения определяются в основном свойствами наиболее сильного заместителя. 

Анализ распределения электронной плотности в исследованных молекулах в рамках схемы NBO показал, что введение различных заместителей в пиридиновое кольцо может либо способствовать переносу электронной плотности с кислорода на гетероцикл, уменьшая отрицательный заряд на атоме O, либо затруднять его, увеличивая отрицательный заряд на атоме O. Так введение сильных электронодонорных заместителей увеличивает длину связи N→O, уменьшает ее порядок, делает связь менее жесткой и значительно увеличивает электронную плотность на атоме О. Все это приводит к увеличению нуклеофильности соединения. И, тем самым, способствует увеличению комплексообразующих свойств исследуемых N-оксидов.
Результаты выполненного в настоящей работе исследования могут быть использованы для построения корреляционных уравнений «молекулярный параметр - свойство», используемых при определении активности соединений в различных биохимических процессах.
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