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Политиофен и его производные находят основное применение в качестве проводящих полимеров и сенсоров, как мономеры входят в состав различных сложных соединений, дополняя или изменяя их физико-химические параметры и т.д. Поэтому определение и уточнение их физико-химических свойств является актуальным. 
Оптимизация молекул тиофена (I) и его ди- (II, III) и тримеров (IV) (Рис.) проведена методом B3LYP с использованием программы Gaussian03. Заряды на атомах получены в рамках «квантовой теории атомов в молекулах» [1] с помощью пакета AIMALL, суммированы в заряды групп - q(R) и сведены в таблицу (Табл.). Ранее электронное строение I рассмотрено в работе [2].
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Рис.: Молекула тиофена – I, тиено[3,2-b]тиофена - II, тиено[2,3-b]тиофена - III, дитиено[3,2-b:2’,3’-d]тиофена – IV; показаны ядра атомов, связевые пути, критические точки (3; -1) и (3; +1) и межатомные поверхности в плоскости колец.
Донором электронной плотности ρ(r) для ближайших атомов С и групп СН в молекулах I, II, III, IV является сера. Это отражено в положительной величине заряда ее атомного бассейна (Табл.). Рассмотренные молекулы обладают C2v группой симметрии и распределение ρ(r) по С и СН носит симметричный характер относительно S. Сопряжение электронной системы С и СН в I, II, III, IV неравномерно, что следует из увеличения ρ(r) в С и СН (отрицательная величина их q(R)), ближайших к S, и уменьшения ρ(r) в С и СН, расположенных далее (положительная величина их q(R)). 

Отличие в расположении серы в II и III по разному влияет на сопряжение системы. Отток ρ(r) с серы в область ароматического кольца в случае III больше, чем в II, что выражено в q(S) (в II q(S) = 0,240 a.e., a в III q(S) = 0,273 a.e.).
Таблица: 

Заряды групп С, СН, S (q(R)) молекул I, II, III, IV, в а.е.*
	
	1
	2
	3
	4
	1S
	5
	6
	2S
	7
	8
	3S

	I
	-0,161
	0,038
	0,038
	-0,161
	0,246
	-
	-
	-
	-
	-
	-

	II
	-0,131
	0,074
	-0,184
	-0,184
	0,240
	0,074
	-0,131
	0,240
	-
	-
	-

	III
	-0,133
	0,056
	0,019
	-0,410
	0,273
	0,056
	-0,133
	0,273
	
	-
	-

	IV
	-0,128
	0,077
	-0,159
	-0,166
	0,260
	-0,166
	-0,159
	0,233
	0,077
	-0,128
	0,260


* - нумерация групп в соединениях соответствует номеру группы Рис.
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