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Бананообразные мезогены являются относительно новым классом ЖК соединений и активно изучаются, начиная с 1996 года. Особая геометрическая форма таких мезогенов приводит к уникальным физико-химическим свойствам. Исследуемые в данной работе производные тиадиазола имеют бананообразное строение за счет жесткого ароматического центра молекулы и  мостиковых атомов серы в тиоалкильных радикалах. Такие соединения имеют перспективу использования в транзисторах, материалах ближнего инфракрасного поглощения и эмиссии, а также в различных дисплеях, поскольку имеют широкую π-систему и очень чувствительны к изменению температур. В данной работе выполнено комплексное исследование строения и мезоморфных свойств ряда производных тиадиазола. С помощью метода ДСК был выполнен анализ температур фазовых переходов для исследуемых веществ с целью получения первичных данных о ЖК свойствах объектов исследования. Метод поляризационной термомикроскопии был использован для регистрации текстур в поляризационном микроскопе «Полам Р-211» и исследования жидкокристаллических свойств. Также проведены квантово-химические исследования (B97D/6-311++G**, B3LYP/cc-pVTZ, Gaussian09) конформационных свойств, строения конформеров, а также особенностей межмолекулярного взаимодействия исследуемых соединений с целью интерпретации экспериментальных данных.
Таблица. Температуры фазовых переходов исследуемых соединений по данным ДСК (ºС)
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	Кристалл
	
	ЖК
	
	Изотроп

	4,7-бис(додецилтио)
[2,1,3]бензотиадиазол (X=C, Y=C)
	◦
	57.30
	◦
	–
	◦

	4,7-бис(додецилтио)                          [1,2,5]тиадиазоло[3,4-с]пиридин (X=N, Y=C)
	◦
	60.92
	◦
	–
	◦

	4,7-бис(додецилтио)
[1,2,5]тиадиазоло[3,4-d]пиридазин (X=N, Y=N)
	◦
	102.81
	◦
	(91.62-95.63)
	◦


ДСК кривые исследуемых соединений имеют по 1 пику в режиме нагревания, что говорит об отсутствии других фазовых переходов кроме перехода «кристалл-изотропная жидкость», в то время как в режиме охлаждения 4,7-бис(додецилтио) [1,2,5]тиадиазоло[3,4-d]пиридазин имеет несколько пиков, а значит несколько фазовых переходов. Данный факт позволяет ожидать у данного соединения наличие монотропного мезоморфизма. Текстуры в поляризационном микроскопе для 3-ех исследуемых соединений позволили сделать вывод, что 4,7-бис(додецилтио)[1,2,5]тиадиазоло[3,4-d]пиридазин обладает монотропной мезофазой в температурном интервале 91.62 - 95.63 ºС. Так как соединения отличаются между собой только наличием и числом атомов азота в шестичленном цикле, можно сделать вывод, что  структура соединения в данном случае  напрямую влияет на наличие или отсутствие мезоморфных свойств. С помощью методов квантовой химии было установленно наличие взаимодействий между молекулами в одной плоскости, которые реализуются за счёт слабых донорно-акцепторных взаимодействий следующих орбиталей: LP(S) и σ*(С-N), и LP(N) и σ*(S-N). При этом энергия ассоциации двух молекул составила около 2,5/7 ккал/моль (B3LYP/B97D).
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