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Проблема загрязнения окружающего воздуха является одной из приоритетных проблем науки, а поиск инновационных способов его очистки одним из главных ее направлений. В настоящей работе исследовано несвязанное взаимодействие между молекулой фуранокумаринового ряда – псораленом и одним из основных загрязнителей воздуха – SO2. Общемировой выброс диоксида серы оценивается в 190 млн тонн в год.
С помощью методов компьютерной химии произведены квантово-химические расчеты для комплекса псорален/SO2. Рассчитан теоретический электронный спектр поглощения для 20 одноэлектронных возбуждений в области 223.70 – 478.67 нм [1,2]. 
Из полученных результатов видно, что максимум поглощения происходит при 478.67 нм, однако интенсивность при этом очень мала (сила осциллятора (f) → 0). Согласно расчётам, данное возбужденное состояние описывается волновой функцией, отвечающей наложению шести конфигураций для одноэлектронных возбуждений 35 → 42, 36 → 43, 38 → 40, 39 → 40, 39 → 41, 39 → 42 [1].
Полученные данные свидетельствуют о том, что первая широкая и интенсивная полоса поглощения с максимумом при 337,94 нм и силой осцилятора (f) 0,45 относится к переходу в первое возбужденное синглетное состояние косплекса (S0→S3). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается волновой функцией, отвечающей наложению десяти конфигураций для одноэлектронных возбуждений 35→40, 36→43, 38→40, 38→41, 38→42, 39→40, 39→41, 39→42, 39→43, 39→45. 

Возбуждение электрона с 39 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 42 дает главный вклад в полосу поглощения при 337,94 нм [2].
Вторая и третья полосы поглощения наблюдается при 290.55 нм с f = 0.25 и 270.26 нм с f = 0,18 соответственно. Они относятся к переходу в возбужденное синглетное состояние комплекса (S0→S7) и (S0→S8) соответственно. Расчеты показывают, что каждое возбужденное состояние описывается волновой функцией, отвечающей наложению семи конфигураций для одноэлектронных возбуждений. Возбуждение электрона с (38→41) дает главный вклад в полосу поглощения при 290,55 нм, а возбуждение электрона с (38→42) дает главный вклад в полосу поглощения при 270,26 нм [2]. 

Другие возбужденные состояния исследуемого комплекса имеют очень малую интенсивность (f ≈ 0). Данные переходы запрещены по симметрии [1].

Согласно полученным результатам, λmax псоралена при взаимодействии с SО2 изменяется не значительно. Таким образом, доказано, что адсорбция SO2 над псораленом является физическим сорбционным эффектом, из чего следует, что данное соединение может использоваться в разработке фильтров для очистки воздуха от SО2.
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