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Производные 2-пирона могут использоваться в качестве источников излучения в электролюминесцентных устройствах. В целях обнаружения соединений данного класса со значительным квантовым выходом люминесценции был синтезирован ряд соединений типа X (рис. 1) с ароматическими заместителями R. Из всего ряда синтезированных соединений высокие квантовые выходы люминесценции (15-40%) обнаружены только для протонированной формы соединения 1 в воде и малорастворимого в воде соединения 2 в неводных растворителях (рис. 1). Квантовые выходы люминесценции для соединения 1 в неводных растворителях не превышали 0.6%. 
В целях объяснения отличий фотолюминесцентных свойств соединений 1-2 от остальных исследованных соединений типа X было проведено моделирование их фотофизических свойств. 
Рисунок 1. Структурные формулы соединений 1-2, относящихся к типу X.
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Для определения характеристик поглощения (длин волн максимумов поглощения и сил осцилляторов) были рассчитаны энергии вертикальных переходов с использованием инвариантной многоконфигурационной квазивырожденной теории возмущений в варианте XMCQDPT2/SA(7)-CASSCF(14,14)/(aug)-cc-pVDZ. Параметры равновесной геометрической конфигурации были рассчитаны с помощью теории возмущений Меллера-Плессета в варианте MP2/(aug)-cc-pVDZ. 
Показано, что молекулы 1-2 характеризуются внутримолекулярным переносом заряда при фотовозбуждении. Полученные результаты согласуются с экспериментальными данными по поглощению молекулы 1 в диоксане. Результаты исследования влияния водного окружения на спектр поглощения протонированной формы соединения 1 с использованием дискретной модели метода потенциалов эффективных фрагментов также согласуются с данными соответствующих спектров поглощения. Установлено, что результаты расчётов не соответствуют экспериментальным данным, если энергии вертикальных переходов рассчитываются без привлечения дискретной модели метода потенциалов эффективных фрагментов. Таким образом, данное соответствие для протонированной формы соединения 1 достигается только при учёте её молекулярного окружения.
Для изучения влияния внутримолекулярного вращения на положение максимумов в спектрах поглощения соединения 2 в варианте MP2/(aug)-cc-pVDZ построено сечение энергетического профиля вдоль изменения двугранного угла H3C-N-C-C. Полученные малые величины энергетических барьеров имеют порядок 10 кДж/моль, что свидетельствует о необходимости учёта влияния динамики молекулы в основном электронном состоянии на спектр поглощения.  
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