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Корролы относятся к группе сокращенных тетрапиррольных соединений у кото-
рых четыре пиррольных кольца, соединены между собой тремя метиновыми мости-
ками и одной Са–Са связью. Подобно порфиринам, корролы являются ароматическими 
соединениями. Даже при отсутствии периферических заместителей, сокращение раз-
меров ядра макроцикла корролов и наличие трех протонов в ядре приводит к тому, что 
формируется непланарная конформация макроцикла. Причем архитектура замещения 
и тип периферических заместителей могут сильно влиять на конформацию молекулы.  

В настоящей работе изучено влияние периферического замещения в мезо-положе-
ниях на молекулярную конформацию корролов и степень их ароматичности. Используя 
программный пакет для квантово-химических расчетов «Природа» методом функцио-
нала плотности (DFT) с обменно-корреляционным функционалом PBE и трехэкспо-
ненциальным базисом 3z нами выполнена оптимизация молекулярной геометрии се-
рии свободных оснований корролов с различной архитектурой периферического заме-
щения. Для оценки степени неплоскостных искажений макроцикла мы использовали 
параметр Δ23, представляющий собой среднее квадратичное отклонение одного макро-
циклического атома от средней плоскости макроцикла, в качестве которой выбрана 
плскость 7С [1], а степень ароматичности оценивали с помощью индекса ароматичности 
IH0MA в рамках модели гармонического осциллятора для ароматичности [2]. 

Показано, что в случае симметричного периферического замещения формиру-
ются два NH-таутомера, различающихся расположением протонов в дипиррометено-
вом и дипиррольном фрагментах макроцикла, а несимметричное замещение корролов 
приводит к различной структуре четырех NH-таутомеров. Установлено, что различие 
в строении заместителей в мезо-положениях макроцикла приводит к характерным осо-
бенностям как в их молекулярной конформации, так и в степени ароматичности четы-
рех NH-таутомеров. Степень неплоскостных искажений макроцикла зависит от пери-
ферических заместителей и различается для всех четырех таутомеров. Величина ин-
декса ароматичности зависит от характера электронной коммуникации между макро-
циклом и периферическими заместителями, а также степени пирамидализации атомов 
азота пиррольных колец. 
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