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 Квантово-химическое описание электронного строения несимметричных 

фталоцианинов – фотосенсибилизаторов в элементах солнечной энергетики 

является важной задачей для дизайна соединений с улучшенными 

характеристиками. Среди подходов к такому описанию важное место занимает 

упрощенное нестационарное приближение теории функционала плотности 

sTDDFT [1], позволяющее проводить экспрессные расчеты с высокой точностью 

предсказывающие энергии вертикальных переходов в молекулах, содержащих 

большое количество атомов. 

 В данной работе этот метод был впервые применен для изучения 

электронного строения NH-таутомеров несимметричных фталоцианиновых 

лигандов, содержащих CH2OH и COH-группы. С использованием метода B97-3c 

были оптимизированы геометрии a- и s-таутомеров метокси-замещенных 

соединений (Рис.1) и показано, что переход от гидроксиметил- к формил-

производным существенно увеличивает стабильность s-таутомера. Расчет 

энергий вертикальных переходов методом sTDDFT CAM-B3LYP/6-

31G(d)+SMD(CHCl3) и сравнение полученных данных с экспериментальными 

спектрами (Рис. 2) свидетельствует о правильности идентификации наиболее 

стабильного таутомера и корректном описании его электронного строения. 
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Рис. 1. Рис. 2. 
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