Энергетические ландшафты и конформационная чувствительность спиралеобразных олигомеров
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За последнее десятилетие органические полимеры значительно продвинули науку о материалах благодаря π-стэкинг-взаимодействиям. Они находят широкое применение в наноэлектронике, однако уступают неорганическим аналогам по стабильности и эффективности. Это мотивирует проводить теоретические исследования для поиска новых структур, свойств и более детального изучения подобных систем. Особый интерес представляют спиральные олигомеры, проявляющие бистабильное поведение [1, 3]. Пружины могут выступать в качестве логических элементов [2] или молекулярных машин [5]. Их способность образовывать 𝛑-стэкинг-взаимодействия позволяет создавать подобные сложные функциональные системы.
Теоретическое исследование 𝛑-стэкинг взаимодействий позволяет описывать поведение сложных молекулярных систем, управлять стабилизацией материалов, контролировать электронные и оптические свойства устройств, увеличивать избирательность взаимодействий между молекулами [2]. В данной работе с помощью метода DFT был произведен расчет 𝛑-стэкинг взаимодействий, были исследованы энергетические ландшафты фрагментов спиралеобразных олигомеров. Основные расчеты направлены на изучение механизмов изменения жесткости пружин, в частности влияние окружающей среды на систему. Учет растворителя произведен с помощью модели сольватации IEFPCM. 
В результате построены энергетические ландшафты фрагментов пружин, на основе которых определены оптимальные конфигурации системы и влияние различных растворителей на её структуру и стабильность с точки зрения квантовой химии. Установлено, что диэлектрическая проницаемость среды оказывает значительное влияние на изменение энергетического ландшафта, что позволяет регулировать жёсткость пружин. Представлена методология отбора растворителей для спиралеобразных олигомеров, а также выявлены факторы, определяющие их стабильность и механические свойства. Полученные данные могут быть использованы для целенаправленного дизайна новых функциональных материалов с регулируемыми характеристиками.
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