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В настоящей работе проведено квантово-химическое моделирование 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-
димтилфенил)-1Н-пиразола и 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола с помощью полуэмпириче-
ского метода PM6. Исследована электронная структура соединения. Рассчитаны электронные свойства, та-
кие как ЕНОМО и ЕLUMO, а так же ширина запрещенной зоны как основной параметр биологической активности 
органических соединений.

In this paper, quantum chemical modeling of 3-(4-nitrophenyl)-5-(2,6-dimethylphenyl)-1H-pyrazole and 
3-(2-bromophenyl)-5-(4-bromophenyl)-1H-pyrazole was carried out using the semi-empirical PM6 method. The 
electronic structure of the compound is investigated. Electronic properties, such as EНOMO and ELUMO, as well as the 
band gap width as the main parameter of the biological activity of organic compounds are calculated.
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Поиск новых эффективных лекарственных препаратов является одним из приоритетных направлений в совре-
менной фармацевтической индустрии. Разработка инновационного лекарственного препарата всегда начинается 
с поиска нового биологически активного соединения с последующим подтверждением его эффективности и без-
опасности. Одним из перспективных и развивающихся направлений в данной области является поиск средств, 
близких по структуре к «естественным» пиримидинам [1]. Как известно [2], пиримидиновые основания являются 
составной частью нуклеиновых кислот, в связи с чем их производные сочетают в себе несколько видов фармаколо-
гической активности: анаболической, противовирусной, противовоспалительной, противоопухолевой и др. В ряде 
экспериментов установлено, что соединения этой группы обладают вышеперечисленными свойствами, также 
ускоряют процессы репаративной регенерации, стимулируют клеточные и гуморальные факторы иммунитета [3].
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Использование методов компьютерной химии для изучения физико-химических свойств молекул, по сравне-
нию с экспериментальными исследованиями, значительно ускоряет получение теоретических результатов.

Для расчетов использован персональный компьютер с установленной операционной системой Windows 11, 
процессор AMD Ryzen 7 (3.20 GHz). Для вычисления начальной геометрии соединения выбран метод молеку-
лярной механик (ММ+) пакета программ ChemOfÏce2019. Выбор метода обоснован тем, что он разработан для 
органических молекул, учитывает потенциальные поля, формируемые всеми атомами рассчитываемой системы, 
и позволяет гибко модифицировать параметры расчета в зависимости от конкретной задачи [4]. 

Для изучения биологической активности свойств молекулы рассчитаны энергии HOMO и LUMO, а также 
ширина запрещенной зоны (Eg = ELUMO – EHOMO), как основной параметр, указывающий на наличие или отсут-
ствие биологической активности.

Проведено полное квантово-химическое моделирование 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-
пиразола и 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола с помощью полуэмпирического метода PM6.

Оптимизированная структура соединений представлена на рисунке 1.

     а)                                       б)
Рисунок 1 – Оптимизированные структуры: а) 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола;  

б) 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола

Теоретический спектр поглощения молекулы 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола с опти-
мизированной геометрией при учете воды как растворителя рассчитан для 15 одноэлектронных возбуждений.

Электронный спектр 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола для одноэлектронных возбужде-
ний находится в области 577-269 нм. (таблица 1).

Таблица 1 
 Электронная структура 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола в воде,  

рассчитанная полуэмпирическим методом РМ6

Состояние Длина волны, 
нм

Разложение волновых функций  
по однократно возбужденной конфигурации

Сила осциллятора 
(f)

S0 → S3 446

47 -> 56     0.10896
49 -> 57     0.12303
49 -> 62    -0.11670
51 -> 58    -0.13390
52 -> 56     0.18339
52 -> 57    -0.11036
52 -> 59    -0.12321
52 -> 60     0.12655
53 -> 59     0.17062
53 -> 60    -0.24600
55 -> 56     0.12598
55 -> 57     0.42502

0,16

S0 → S11 299

47 -> 56     0.12249
48 -> 61    -0.10299
49 -> 56    -0.11063
51 -> 58    -0.37801
52 -> 56    -0.24216
52 -> 57     0.17115
52 -> 60     0.14981
52 -> 62     0.12135
53 -> 56    -0.15318
53 -> 59     0.19345
53 -> 60    -0.10180
55 -> 57    -0.16832

0,84
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S0 → S14 274

49 -> 57    -0.11015
49 -> 59     0.11077
52 -> 57    -0.29444
52 -> 60     0.17366
53 -> 57     0.18745
53 -> 62    -0.13239
55 -> 56     0.17727
55 -> 57    -0.17500
55 -> 59     0.15435
55 -> 60    -0.34352

0,11

Из рисунка 2 видно, что первая широкая и интенсивная полоса поглощения с максимумом при 446 нм 
с f = 0,16 относится к переходу в третье возбужденное синглетное состояние молекулы (S0 →S3). Расчеты показы-
вают, что данное возбужденное состояние описывается волновой функцией, отвечающей наложению двенадцати 
конфигураций для одноэлектронных возбуждений (47 → 56), (49 → 57), (49 → 62), (51 → 58), (51 → 58), (52 → 
56), (52 → 57), (52 → 59), (52 → 60),(53 →59), (53 → 60), (55 → 56), (55 → 57). Возбуждение электрона с 55 моле-
кулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 57 дает главный вклад в полосу поглощения 
при 446 нм. 

Вторая полоса поглощения наблюдается при 299 нм с f = 0.84 и относится к переходу в возбужденное син-
глетное состояние молекулы (S0 →S11). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается 
волновой функцией, отвечающей наложению одиннадцати конфигураций для одноэлектронных возбуждений 
(47 → 56), (48 → 61), (49 → 56), (51 → 58), (52 → 56), (52 → 57), (52 → 60), (52 → 62), (53 → 56), (53 →59), (53 → 
60), (55 → 57). (таблица 1, рисунок 2). Возбуждение электрона с 51 молекулярной орбитали на нижнюю вакант-
ную молекулярную орбиталь 58 дает главный вклад в полосу поглощения при 299 нм.

Рисунок 2 – УФ спектр 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола,  
рассчитанный с помощью метода РМ6

Третья полоса поглощения наблюдается при 274 нм с f = 0.11 и относится к переходу в возбужденное син-
глетное состояние молекулы (S0→S14). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается 
волновой функцией, отвечающей наложению десяти конфигураций для одноэлектронных возбуждений (49 → 
57), (49 → 59), (52 → 57), (52 → 60), (53 → 57), (53 → 62), (55 → 56), (55 → 57), (55 → 59), (55 →60). (таблица 1, 
рисунок 2). Возбуждение электрона с 55 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орби-
таль 60 дает главный вклад в полосу поглощения при 274 нм.

Другие возбужденные состояния исследуемого соединения имеют очень малую интенсивность (f≈0). Дан-
ные переходы запрещены по симметрии.

Электронные спектр 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола для одноэлектронных возбуждений 
находится в области 421-254 нм. В таблице 2 представлены только те переходы, в которых сила осциллятора 
больше 0,1.

Из рисунка 3 видно, что первая широкая и интенсивная полоса поглощения с максимумом при 421 нм 
с f = 0,14 относится к переходу в первое возбужденное синглетное состояние молекулы (S0 →S1). Расчеты по-
казывают, что данное возбужденное состояние описывается волновой функцией, отвечающей наложению пяти 
конфигураций для одноэлектронных возбуждений (35 → 48), (42 → 54), (43 → 51), (46 → 48), (47 → 48). Возбуж-
дение электрона с 46 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 48 дает главный 
вклад в полосу поглощения при 421 нм. 

Вторая полоса поглощения наблюдается при 286 нм с f = 0,66 и относится к переходу в возбужденное 
синглетное состояние молекулы (S0 →S9). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описыва-
ется волновой функцией, отвечающей наложению девяти конфигураций для одноэлектронных возбуждений  
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(38 → 48), (39 → 48), (43 → 51), (45 → 48), (45 → 53), (47 → 48), (47 → 50), (47 → 54), (47 → 56). (таблица 2, ри-
сунок 3). Возбуждение электрона с 47 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 
48 дает главный вклад в полосу поглощения при 286 нм.

Таблица 2 
 Электронная структура 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола в воде,  

рассчитанная полуэмпирическим методом РМ6

Состояние Длина волны, нм Разложение волновых функций по однократно воз-
бужденной конфигурации Сила осциллятора (f)

S0 → S1 421

35 -> 48     0.13139
42 -> 54     0.12252
43 -> 51     0.32919
46 -> 48     0.41983
47 -> 48     0.33773

0,14

S0 → S9 286

38 -> 48    -0.10076
39 -> 48     0.10538
43 -> 51    -0.29206
45 -> 48    -0.11176
45 -> 53    -0.22565
47 -> 48     0.35630
47 -> 50     0.15567
47 -> 54     0.23228
47 -> 56     0.14235

0,66

S0 → S11 267

42 -> 50     0.10803
42 -> 56     0.10089
43 -> 51     0.10330
45 -> 48    -0.12336
45 -> 50     0.17606
45 -> 53     0.23230
45 -> 54    -0.11040
46 -> 48    -0.19870
46 -> 50     0.24950
46 -> 53    -0.10690
46 -> 54    -0.11970
46 -> 56     0.13705
47 -> 48     0.13576
47 -> 50    -0.21171
47 -> 54     0.18420

0,43

S0 → S15 254,19

39 -> 53    -0.10889
45 -> 48     0.11196
45 -> 50     0.40457
45 -> 53    -0.20361
46 -> 53    -0.16778
47 -> 50     0.19598
47 -> 53     0.37325

0,16

Рисунок 3 – УФ спектр 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола, рассчитанный с помощью метода РМ6
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Третья полоса поглощения наблюдается при 267 нм с f = 0.43 и относится к переходу в возбужденное син-
глетное состояние молекулы (S0 →S11). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается 
волновой функцией, отвечающей наложению пятнадцати конфигураций для одноэлектронных возбуждений (42 → 
50), (42 → 56), (43 → 51), (45 → 48), (45 → 50), (45 → 53), (45 → 54), (46 → 48), (46 → 50), (46 →53), (46 → 54), 
(46 → 56), (47 → 48), (47 → 50), (47 → 54). (таблица 2, рисунок 3). Возбуждение электрона с 46 молекулярной 
орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 50 дает главный вклад в полосу поглощения при 267 нм.

Четвертая полоса поглощения наблюдается при 254 нм с f = 0.15 и относится к переходу в возбужденное 
синглетное состояние молекулы (S0 →S15). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается 
волновой функцией, отвечающей наложению семи конфигураций для одноэлектронных возбуждений (39 → 53), 
(45 → 48), (45 → 50), (45 → 53), (46 → 53), (47 → 50), (47 → 53). (таблица 2, рисунок 3). Возбуждение электро-
на с 45 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 50 дает главный вклад в полосу 
поглощения при 254 нм.

Другие возбужденные состояния исследуемого комплекса имеют очень малую интенсивность (f ≈ 0). Данные 
переходы запрещены по симметрии.

Рассчитана ширина запрещенной зоны как основной параметр биологической активности органических со-
единений и энергия HOMO, LUMO (таблица 3).

Таблица 3 
 Электрические свойства 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола  

и 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола

Соединение ELUMO, eV EHOMO, eV Eg, eV
3-(4-нитрофенил)-5-

(2,6-димтилфенил)-1Н-
пиразола

-0,073 -0, 359 0,286

3-(2-бромфенил)-5-(4-
бромфенил)-1Н-пиразола -0,027 -0,34 0,313

 
Проведено оценочное моделирование производных пиразола методом молекулярной механики ММ+. По-

луэмпирическим методом РМ6 выполнено квантово-химическое моделирование 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-
димтилфенил)-1Н-пиразола и 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола. 

Рассчитан электронный спектр молекул в среде растворителя воды. Установлено, что самый интенсивный 
пик поглощения 3-(4-нитрофенил)-5-(2,6-димтилфенил)-1Н-пиразола наблюдается при длине волны 299 нм., 
а у 3-(2-бромфенил)-5-(4-бромфенил)-1Н-пиразола – 286 нм. Ширина запрещенной зоны соединений составляет 
0,286 и 0,313 Эв, соответственно, что свидетельствует о биологической активности изученных структур.
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