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Фотофизические свойства профиринов, а именно их способность 

поглощать энергию в видимом диапазоне длин волн, важный параметр для их 

применения в медицинской, энергетической и каталитической 

промышленности. 

В данной работе квантово-химически было исследовано влияние 

гетероатомного замещения внутри макроциклической полости порфирина, на 

электронные спектры поглощения. В качестве объектов исследования были 

выбраны 21-оксапорфирин, 21-тиапорфирин и 21,23-дитиапорфирин. 

Квантово-химические расчеты молекулярной структуры и электронных 

спектров поглощения проводились в приближении B3LYP/cc-pVTZ 

При замене внутрициклического атома азота на гетероатом (O, S), 

происходит батохромное смещение максимумов поглощения, что 

свидетельствует об уменьшении энергии необходимой для перевода молекулы 

в возбужденное состояние, рисунок 1. 
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Рисунок 1. Теоретические электронные спектры поглощения порфирина, 21-

оксапорфирина, 21-тиапорфирина и 21,23-дитиапорфирина 
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