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STRUKTURA ELEKTRONOWA
BROMOPOCHODNYCH
1,5-, 1,6- i 4,6-DIAZAFENANTRENOW
W OBLICZENIACH AM1/PPP

Streszczenie: Dla szeéciu izomerycznych bromo- 1,5-, 1,6- i 4,6-diazafenantrenow
i trzech dibromodiazafenantrenéw obliczono strukture elektronowa metoda SCF Cl
PPP, stosujac do optymalizacji geometrii metod¢ AM1.

Podano diagramy molekularne oraz wartosci liczb falowych i sily oscylatora; uzys-
kano dobre korelacje obliczonych i doswiadczalnych wartosci zwiazanych z spektro-
skopia UV.

Izomeryczne 1,5-, 1,6- i 4,6-diazafenantreny (daf) 1 - 3 stanowig uklady
interesujace z uwagi na ich reaktywnos¢, zwigzki te ulegaja podstawieniu elek-
trofilowemu w pierscieniu karbocyklicznym [1], a rodnikowemu i nukleofilo-
wemu w pierscieniu azaaromatycznym. [2]
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Obecnos¢ atoméw azotu pozwala na uzyskanie soli czwartorzgdowych, be-
dacych prekursorami ylidow stosowanych w reakcji 1,3-dipolarnej cykload-
dycji [3-5] oraz nadaje rozpatrywanym diazafenantrenom wiasciwosci komple-
ksotworcze [6, 7].

Na uwage zastuguje czynnos¢ biologiczna - przeciwbakteryjna i przeciw-
grzybicza zarowno niepodstawionych diazafenantrenow, jak tez ich pochod-
nych [2, 8-10]. Rowniez u zwiazkow powstatych w wyniku 1,3-dipolarnej cy-
kloaddycji ylidow wywodzacych si¢ z diazafenantrendw 1 - 3 spodziewana jest
aktywnos¢ biologiczna [11].

W niniejszej pracy, stanowigcej kontynuacje naszych badan struktury elek-
tronowej diazafenantrenow [12-15] przedstawiono obliczenia struktury elek-
tronowej, wartosci liczb falowych i sity oscylatora oraz momentoéw dipolowych
metodg PPP, przy uzyciu do optymalizacji geometrii metody AMI, dla szesciu
izomerycznych monobromopochodnych 1,5-, 1,6- i 4,6-diazafenantrenéw, tj.
7-bromodiazafenantrenow 4, 7, 10 i 10-bromodiazafenantrenow 5, 8, 11 oraz
dla trzech izomerycznych 7,10-dibromodiazafenantrenéw 6, 9 i 12. Poprzednio
dla tych zwiazkéw wykonano obliczenia metoda PPP bez optymalizacji geome-
trii metodag AM1 [13].
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W metodzie PPP, dla obliczenia catek kulombowskich zastosowano przy-
blizenie Matagi-Nishimoto [16], a dla obliczen calek rezonansowych przybli-
zenie Katagiri-Sandorfy [17], gdzie k =-0.25.

Przyjeto w obliczeniach, ze jednocentrowa catka kulombowska wynosi:

Y=l - Ay

gdzie I, = energia jonizacji orbitalu p,
A = powinowactwo elektronowe orbitalu i .

W obliczeniach uzyto nastgpujace potempiryczne parametry [18, 19].

I.(eV) Yun (€V) D, (eV) Cu
(o 11.16 11.13 14.5 1.625
N 14.12 12.34 23.5 1.950
Br* 19.10 7.30 105.5 2.054

Biorge pod uwage stosunkowo znaczng wielko$¢ czasteczek rozpatrywa-
nych zwiazkéw, w obliczeniach nie stosowano bardziej zaawansowanej meto-
dy. Zaawansowane metody obliczen kwantowo-mechanicznych, np. metoda ab
inito charakteryzuja si¢ duza doktadnoscia, jednak czas wykonania obliczen dla
duzych czasteczek jest dlugi i nie zawsze wyniki sa duzo lepsze niz wyniki uzy-
skane prostszymi metodami [20].

Diagramy molekularne zwigzkéw 4 - 12 uzyskane metoda AMI i PPP
przedstawiono na rysunkach 1 - 3. Dla celow poréwnawczych na rysunkach
4 - 6 podano diagramy molekularne zwiazkéw 4 - 12 skonstruowane w oparciu
o obliczenia PPP [13].

Porownujac diagramy molekularne bromo- i dibromodiazafenantrenow
4 - 12 sporzadzone metoda AM1 i PPP (rysunki 1 - 3) oraz sporzadzone jedynie
metodg PPP (rysunki 4 - 6) stwierdzono, ze w diagramach uzyskanych metoda
AMI i PPP, gestosci elektronowe atomdw azotu i atoméw bromu sg wyzsze niz
w diagramach skonstruowanych metoda PPP, natomiast gestosci elektronowe
atomow wegla zwigzanych z atomami bromu w diagramach sporzadzonych
metodg AM1 i PPP sq nizsze niz w diagramach uzyskanych metoda PPP.

Rzedy wigzan C-Br, w diagramach sporzadzonych metoda AMI1 i PPP sa
nizsze niz w diagramach sporzadzonych metoda PPP.

Rozpatrujac gestosci elektronowe atomu azotu stwierdzono, ze zardéwno
w diagramach uzyskanych metoda AM1 i PPP, jak tez w diagramach skonstruo-
wanych jedynie metodg PPP u pochodnych 4,6-diazafenantrenu gestosci elek-
tronowe przy atomach azotu sa nizsze niz u pochodnych 1,5- i 1,6-diazafenan-
trenow.
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Rys. 1. Diagram molekularny 7-bromodiazafenantrenéw 4, 71 10 (AM1 i PPP)
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Rys. 2. Diagram molekularny 10-bromodiazafenantrenow S, 8 i 11

(AM1 i PPP)
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0.9001

Rys. 3. Diagram molekularny dibromodiazafenantrenow 6, 9 i 12 (AM1 i PPP)
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Rys. 4. Diagram molekularny 7-bromodiazafenantrendéw 4, 7 i 10 (PPP)
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Rys. 5. Diagram molekularny 10-bromodiazafenantrenow 5, 8 i 11 (PPP)
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Rys. 6. Diagram molekularny dibromodiazafenantrenéw 6, 9 i 12 (PPP)
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Przy poréwnaniu diagraméw molekularnych bromo- i dibromodiazafenan-
trendw 4 - 12 uzyskanych metoda PPP stwierdzono, ze w pochodnych 1,5-di-
azafenantrenu gestosci elektronowe atoméw bromu sg nizsze niz w pochodnych
1,6- i 4,6-diazafenantrendw. Zauwazono, ze gestosci elektronowe atomow bro-
mu dla 10-bromodiazafenantrenow sa nizsze niz dla izomerycznych 7-bromo-
diazafenantrenow.

Rozpatrujac gestosci elektronowe atomow wegla zwigzanych z atomem
bromu stwierdzono, ze sa one wyzsze dla dibromodiazafenantrenow niz dla
7-bromo- i 10-bromodiazafenantrenow.

Gestoscei elektronowe atomow azotu pochodnych 4,6-diazafenantrenow sa
wyraznie nizsze niz dla izomerycznych pochodnych 1,5- i 1,6-diazafenantre-
now; dla pochodnych 1,5- i 1,6-diazafenantrenow wartosci te sa podobne.

Gestos¢ elektronowa atomu azotu w 10-bromo-4,6-diazafenantrenie jest
znacznie nizsza niz dla 7-bromo- i dla dibromopochodnych.

Kolejnos¢ wartosci rzedéw wigzan C-Br dla 7-bromodiazafenantrenow
przedstawia si¢ nastgpujaco: pochodne 4,6-daf << pochodne 1,6-daf < pochod-
ne 1,5-daf, natomiast dla 10-bromodiazafenantrenow: pochodne 1,6-daf < po-
chodne 4,6-daf < pochodne 1,5-daf.

Nalezy podkresli¢, ze we wszystkich badanych zwiazkach gestosci elek-
tronowe pierscieniowych atomdéw azotu pochodnych 4,6-diazafenantrenu sa
nizsze niz w przypadku pochodnych 1,5- i 4,6-diazafenantrenow, co wiaze si¢
zapewne ze znacznie rdznigcym si¢ utozeniem atomoéw azotu w 4,6-diazafenan-
trenie w pordwnaniu z 1,5- i 1,6-diazafenantrenami.

Obliczone metoda AM1 i PPP wartosci wlasne operatora energii orbitali 7,
wartosci energii jonizacji | i catkowitej energii E, jak rowniez wartosci momen-
tow dipolowych dla monobromo- i dibromodiazafenantrenow 4 - 12 przed-
stawiono w tabelach 1-3.

Stwierdzono, ze warto$ci energii jonizacji obliczone zarowno metoda AM |
i PPP, jak tez metoda PPP sa w przypadku dibromodiazafenantrenéw wyraznie
nizsze niz dla monobromodiazafenantrenéw; podobna zalezno$¢ znaleziono dla
catkowitej energii.

Metoda AMI1 obliczono dla zwiazkow 4 - 12 wartosci ciepla tworzenia
energii elektronowej i energii oddziatywania rdzeniowego, oraz potencjalu
jonizacji i momentéw dipolowych (tabela 4).

W obliczeniach wartosci ciepta tworzenia 4 - 12 stwierdzono, ze sa one dla
pochodnych 4,6-diazafenantrenu wyzsze niz dla pochodnych 1,5- i 1,6-di-
azafenantrenow: kolejnos¢ jest nastgpujaca: 7-bromo-daf < 10-bromo-daf < di-
bromo-daf.

Porownujac wartosci energii elektronowej w obrgbie pochodnych 1,5-, 1,6-
i 4,6-diazafenantrenéw, najwyzsze wartosci wystepuja u bromo-4,6-diaza-
fenantrenow; kolejno$¢ jest nastgpujaca: dibromo-daf < 10-bromo-daf < 7-bro-
mo-daf.
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Tabela 1. Warto$ci wlasne operatora energii orbitali m, wartosci energii joni-
zacji 1, catkowitej energii E i powinowactwa elektronowego A oraz
momenty dipolowe M dla 7-bromodiazafenantrenéw 4, 7 i 10 obli-
czone metodg AM1 i PPP

Orbital Wartosci wlasne operatora energii orbitali 7t
czgsteczkowy
4 7 10

1 -16.4793 -16.4615 -16.5031

2 -14.5437 -14.5024 -14.5548

3 -12.6705 -12.6860 -12.6160

-} -12.5938 -12.3659 -12.4673

5 -10.9483 -11.0183 -11.1253

6 -10.1010 -10.3143 -10.3009

7 -9.3327 -9.0440 -8.9954

8 -8.4536 -8.4171 -8.5067

9 -2.0026 -2.0323 -2.1769

10 -1.2633 -1.3690 -1.3236

11 -0.4190 -0.3453 -0.3109

12 0.1744 0.2313 0.0773

13 0.4631 04319 0.4807

14 1.5958 1.5586 1.5243

15 2.3830 24436 2.3831

[(eV) 8.4536 8.4171 8.5067

E (eV) -607.7447 -607.9609 -607.8188

A(eV) 2.0026 2.0323 2.1769
M(x) (D) -1.725 1.349 0.106
M(y) (D) 0.887 0.905 -1.141
M(z) (D) 0.000 0.000 0.000
M(M) (D) 1.939 1.624 1.146
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Tabela 2. Wartosci wlasne operatora energii orbitali 7, wartosci energii joni-
zacji 1, catkowitej energii E i powinowactwa elektronowego A oraz
momenty dipolowe M dla 10-bromodiazafenantrenow 5, 8 i 11 obli-
czone metodg AM1 i PPP

Orbital Wartosci wlasne operatora energii orbitali n
czasteczkowy
) 8 11

1 -16.5047 -16.5040 -16.5754

2 -14.3682 -14.3748 -14.4642

3 -13.1350 -13.1522 -13.2479

4 -12.0041 -11.8441 -11.8538

5 -11.0874 -11.1789 -11.3637

6 -10.0914 -10.3465 -10.3758

7 -9.3530 -9.0476 -9.0062

8 -8.4385 -8.4825 -8.5852

9 -2.0362 -2.0623 -2.2153

10 -1.2605 -1.3675 -1.3207

11 -0.4384 -0.3628 -0.3215

12 0.1470 0.2025 0.0471

13 0.4559 0.4265 0.4619

14 1.5789 1.5327 1.4971

15 2.3628 2.4293 2.3635

I(eV) 8.4385 8.4825 8.5852

E (eV) -615.0118 -615.0100 -615.2712

A(eV) 2.0362 2.0623 r 1k
M(x) (D) -0.903 2.146 0.924
M(y) (D) -0.674 -0.655 -2.690
M(z) (D) 0.000 0.000 0.000
M(M) (D) 1,127 2.244 2.845
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Tabela 3. Wartosci wiasne operatora energii orbitali m, wartosci energii joni-
zacji 1, catkowitej energii E i powinowactwa elektronowego A oraz
momenty dipolowe M dla 7,10-dibromodiazafenantrenéow 6, 9 i 12

obliczone metoda AMI1 i PPP

Orbital Wartosci wlasne operatora energii orbitali
czgsteczkowy
6 9 12

1 -16.5350 -16.5075 -16.5769

2 -14.5441 -14.5313 -14.5876

3 -13.3645 -13.2394 -13.4017

4 -12.6238 -12.5866 -12.5619

5 -11.5241 -11.4242 -11.5036

6 -10.8732 -10.8640 -11.0130

7 -9.8607 -10.2000 -10.2251

8 -9.2904 -8.9833 -8.9438

9 -8.1375 -8.0554 -8.1515

10 -1.9649 -2.0038 -2.1497

11 -1.1482 -1.2789 -1.2353

12 -0.3762 -0.2936 -0.2457

13 0.2563 0.3209 0.1666

14 0.5227 0.4930 0.5260

15 1.6566 1.6084 1.5773

16 2.4374 25114 2.4450
[(eV) 8.1375 8.0554 8.1515

E (eV) -727.9583 -728.1653 -728.4207

A(eV) 1.9649 2.0038 2.1497
M(x) (D) -1.550 1.532 0.291
M(y) (D) 0.086 0.117 -1.902
M(z) (D) 0.000 0.000 0.000
M(M) (D) 1.552 1.536 1.924
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Tabela 4. Wartosci ciepla tworzenia energii elektronowej i energii oddziaty-
wania rdzeniowego, oraz potencjatu jonizacji i momentéw dipolo-
wych dla monobromo- i dibromodiazafenantrenéw 4 - 12 obliczone

metodg AM1

4 7 10
Ciepto tworzenia (kcal) 107.664 107.009 167.800
Energia elektrono- -12967.361 -12964.980 -12951.456
wa(eV)
Energia oddziatywania 10569.637 10567.227 10556.339
rdzeniowego (eV) 9.069 9.004 7.928
Potencjat jonizacji (eV)
Moment dipolowy 0.306 2.979 4.744
M, (D) -1.400 -1.350 1.765
M, (D) 0.000 0.000 0.000
M, (D) 1.433 3.271 5.062
MM) (D)

5 8 11
Ciepto tworzenia (kcal) 114.973 114.737 177.321
Energia elektrono- -13100.606 -13100.273 -13083.829
wa(eV)
Energia oddziatywania 10703.198 10702.855 10689.125
rdzeniowego (eV) 8.977 8.979 7.253
Potencjat jonizacji (eV)
Moment dipolowy -0.855 1.822 3.577
M, (D) 0.538 0.591 3.602
M, (D) 0.000 0.000 0.000
M, (D) 1.010 1.915 5.077
MM) (D)

6 9 12
Ciepto tworzenia (kcal) 122.688 121.669 183914
Energia elektrono- -14747.305 -14744.701 -14727.733
wa(eV)
Energia oddzialywania 12010.414 12007.765 11993.496
rdzeniowego (eV) 9.088 9.033 7.392
Potencjat jonizacji (eV)
Moment dipolowy 0.083 2.764 4.544
M, (D) -0.509 -0.391 2.576
M, (D) 0.000 0.000 0.000
M, (D) 0.516 2.792 5.224
MM) (D)
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W obliczeniach energii oddzialywania rdzeniowego zauwazono, ze war-
tosci te sg dla pochodnych 4,6-diazafenantrenu nizsze niz dla pochodnych 1,5-
i 1,6-diazafenantrenow: kolejnos¢ ich przedstawia si¢: 7-bromo-daf < 10-bro-
mo-daf << dibromo-daf.

Potencjat jonizacji dla pochodnych 4,6-diazafenantrenu jest nizszy niz dla
pochodnych 1,5- i 1,6-diazafenantrenéw; kolejnos¢ tych wartosci jest na ogét
nastgpujaca: 10-bromo-daf << dibromo-daf < 7-bromo-daf.

Dla bromodiazafenantrenow 4 - 12 opierajac si¢ na zoptymalizowane]
metoda AM1 geometrii czasteczek, obliczono metoda PPP liczby falowe v

i wartosci sily oscylatora w przyblizeniu dtugosci dipola f(L) i szybkosci dipola
f(V). W celu porownania danych do$wiadczalnych z obliczonymi stosowano
wartosci sity oscylatora w przyblizeniu dtugosci dipola.

Dla bromodiazafenantrendw 4 - 12 obliczone metodqa AMI i PPP liczby fa-
lowe i wartosci sity oscylatora w przyblizeniu dtugosci dipola podano w tabeli S.

Na rysunku 7 przedstawiono doswiadczalne i obliczone widma UV mono-
i dibromodiazafenantrenow 4 - 12, a w tabeli 6 podano obliczone i doswiad-
czalne wartosci widm UV dla pasm a, p i B tych zwiazkow.

Korelacje doswiadczalnych i obliczonych wartosci liczb falowych zwiaz-
koéw 4 - 12 podano na rysunku 8, a korelacje doswiadczalnych i obliczonych
wartosci liczb falowych monobromo- i dibromodiazafenantrendw 4 - 12 i odpo-
wiednich diazafenantrendw 1 - 3 na rysunku 9.

We wszystkich badanych zaleznosciach stwierdzono wysoki wspotezynnik
korelacji, r > 0,98; wyzszych wartosci wspolczynnika korelacji nie udato si¢
uzyskac¢, poniewaz rozpatrywane zwigzki stanowia ukiady o duzych czastecz-
kach, co w istotny sposob utrudnia obliczenia [21].

Rozwazajac bromodiazafenantreny 4 - 12, zauwazono, ze zarowno w obli-
czeniach metoda AM1 1 PPP, jak tez jedynie metoda PPP, najlepsze korelacje
doswiadczalnych i obliczonych liczb falowych uzyskano dla 10-bromo- i dibro-
modiazafenantrendw.

W korelacjach doswiadczalnych i obliczonych liczb falowych rozpatry-
wanych pochodnych 4 - 12 i odpowiednich diazafenantrenéw dla wszystkich
monobromodiazafenantrenéw i dla dibromodiazafenantrenow w przypadku obli-
czen metodq AMI i PPP oraz dla 10-bromodiazafenantrenow i dibromodiazafe-
nantrenow w przypadku obliczen metodgq PPP uzyskano w rownaniu prostej a > 0
i b < 0; przy wyzszych wartosciach v ma miejsce zaleznos¢ v, > V., » na-

tomiast przy nizszych wartosciach (v <20) wystepuje zaleznos¢ Vv, <Vyuew

Obliczenia metoda AMI i PPP przeprowadzono stosujac programy
[22-24]; widma UV wykonano w roztworze 1,2-dichloroetanu.
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Tabela 5. Liczby falowe i wartosci sity oscylatora w przyblizeniu dtugosci di-
pola f(L) i szybkosci dipola f (v) dla bromo- i dibromodiazafenantre-
néw 4 - 12 obliczone metodg AMI i PPP

v-10°em™! f(L) f(v) |V:10°em™ f(l) flv) |V:10°em™ fiL) f(v)

4 7 10

27.9 0.3791 .5 0:1559 28.6 0.1447  0.0619 28.1 0.1640  0.0624
33.0 0.1051  0.0340 31.2 0.1402  0.0427 30.1 0.2017  0.0688
37.3 0.1923  0.0853 359 0.3613  0.1035 36.4 03111  0.0838
39.9 0.4926  0.1506 37.3 0.5486  0.2774 37.6 0.5027  0.2576
40.9 0.1777  0.0977 39.7 0.1403  0.0647 38.7 0.0601  0.0260
42.6 0.8985  0.4186 42.5 0.8224 04138 42.6 0.9796  0.4865
43.8 0.0603  0.0302 44.7 0.0103  0.0044 44.4 0.0004  0.0001
46.7 0.3604  0.1398 47.0 0.4842  0.2156 47.6 0.2936  0.1431
48.5 0.3784  0.1873 47.6 0.4154  0.2011 47.7 0.6996  0.3196
48.8 0.2633  0.1358 48.3 0.1529  0.0666 48.6 0.2652  0.1085
50.0 0.0258  0.0060

5 8 11

27.6 0.3370  0.1246 28.5 0.1047  0.0398 28.0 0.1185  0.0351
331 0.0992  0.0274 31.6 0.1037  0.0270 31.3 0.1972  0.0633
37.2 0.3267  0.1111 359 0.4517  0.1510 36.6 0.4432  0.1545
39.5 0.5062  0.1816 36.7 0.5547  0.2823 37.1 0.4990  0.2609
41.0 0.1741  0.0769 39.9 0.0615  0.0226 39.1 0.0189  0.0037
42.3 0.6922  0.3269 42.8 0.8728  0.4294 429 0.9050  0.4364
44.0 0.1440  0.0644 45.0 0.0089  0.0033 44.8 0.0273  0.0126
46.5 0.3453  0.1248 47.0 0.0917  0.0441 47.5 0.5091  0.2403
48.2 0:7311% 99,3573 47.4 09316  0.4359 47.8 0.1820  0.0894
48.7 0.0854  0.0419 47.9 0.0339  0.0100 48.2 0.4758  0.1959
50.0 0.0484  0.0137

6 9 12

26.6 0.4286  0.1682 26.8 0.2020  0.0778 26.2 0.2060  0.0713
32.0 0.0715  0.0217 29.9 0.0540  0.0132 30.0 0.0717  0.0202
36.9 0.1753  0.0946 34.7 0.4750  0.1571 35.0 0.5736  0.2073
38.6 0.4645  0.1647 36.2 0.1989  0.1012 36.6 0.1372  0.0747
39.5 0.0762  0.0176 38.8 0.1462  0.0676 38.0 0.0421  0.0169
423 03617  0.1627 41.7 1.0739  0.5361 41.9 1.2185  0.5957
42.8 0.6210  0.3036 43.0 0.0357  0.0203 42.8 0.0235  0.0141
46.1 0.4824  0.1820 46.0 0.2251  0.1067 46.6 0.1231  0.0596
47.2 0.5053  0.2579 46.5 0.1127  0.0481 47.1 0.1523  0.0662
48.4 0.2852  0.1328 47.6 0.7386  0.3410 47.7 0.8844  0.4030
49.4 0.0455  0.0201 50.0 0.3351  0.1256




Tabela 6. Obliczone metoda AM1 i PPP liczby falowe V i wartosci sity oscylatora f oraz dane doswiadczalne dla
monobromo- i dibromodiazafenantrenow 4 - 12

obliczone doswiadczalne obliczone doswiadczalne obliczone doswiadczalne
v-10'em’ f  Vv-10°%cm” loge | V-10°m" f  V-.10%m’ loge [ V-10°em” f V.10°cm™  loge
4 A 10
a 219 0.379 29.0 3.765 28.6 1.145 29.1 2.653 28.1 0.164 290 3.176
p 37:3 0.192 37.7 4.284 373 0.549 38.0 4.433 38.7 0.060 383 4.470
B 426 0.899 41.6 4.720 425 0.822 425 4.509 426 0.980 42.8 4.479
S 8 11
a 27.6 0.337 28.6 3.688 28.5 0.105 28.7 2.892 28.0 0.119 29.0 2.826
p 39.5 0.506 38.4 4.483 36.7 0.555 37.6 4.495 37.1 0.499 37.8 4301
B 41.0 0.174 40.4 4.682 42.8 0.873 424 4.447 429 0.905 424 4510
6 2 12
o 26.6 0.429 i 3.648 26.8 0.202 27.9 3.114 26.2 0.206 28.0 3.130
p 38.6 0.465 37.9 4415 36.2 0.199 37.0 4.435 38.0 0.042 38.2 4342
B 39.5 0.076 393 4515 71.7 1.074 41.5 4.493 428 0.024 425 4427
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Rys. 7. Do$wiadczalne i obliczone metoda AM1 i PPP widma UV bromo- i dibromo-
diazafenantrendw 4 - 12
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Rys. 8. Korelacja do$wiadczalnych i obliczonych metoda AM1 i PPP wartosci liczb
falowych bromo- i dibromodiazafenantrenow 4 - 12 (ciagla prosta - korelacja
do$wiadczalna, przerywana prosta - korelacja teoretyczna)

A-dla4,7i10:a=1.0783£0.0304;b=-3.1198% 1.1221;r = 0.9972
B-dla5 8ill:a=1.0904%0.0396;b=-3.3997% 1.4469; r=0.9954
C-dla6,9i12:a=1.12581+0.0259; b =-4.8978 £+ 0.9320; r = 0.9982
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Rys. 9. Korelacja do$wiadczalnych i obliczonych metoda AMI1 i PPP wartoéci liczb
falowych bromo- i dibromodiazafenantrenéw 4 - 12 i odpowiednich diazafe-
nantrendw (ciagla prosta - korelacja doswiadczalna, przerywana prosta - kore-

lacja teoretyczna):

4 -1.5-bn

a= 1.0228 % 0.0801
b=-0.5054 % 2.9222
r= 0.9880
5-1.5-bn

a= 1.0257%0.739
b= -0.4067 * 2.6847
r= 0.9898
6-1,5-bn

a= 1.0284%0.0789

b= -0.6742 % 2.8355
r= 0.9881

7-1,6-bn

a= 1.0114%0.0664
b= -0.4369%2.4712
r= 09915
8-1.6-bn

a= 1.0123%+0.679
b= -0.3818+2.5182
r= 0.9911
9-1,6-bn
a= 1.04601+0.0714
b= -1.7656 £ 2.6214
r= 0.9908

10 - 4,6bn

a= 1.0539%0.692
b= -1.9303 & 2.5743
r= 0.9915

11 - 4.6-bn

a= 1.072910.727
b= -2.7005 % 2.6943
r=0.9909

12 - 4,6-bn

a= 1.1000%0.0731

b=-13.7688 + 2.7067
r= 0.9913
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The AM1/PPP study of electronic structure of
1,5-, 1,6- and 4,6-diazaphenanthrene bromo derivatives

Abstract: The electronic structure of six bromo- 1,5-, 1,6- and 4,6-diazaphenan-
threnes and three dibromodiazaphenanthrenes has been calculated by SCF CI PPP
method, with the use of AM1 method for the geometry optimalization.

Molecular diagrams as well as calculated wave number and oscillator strength values
are given. Good correlations of calculated and experimental UV spectroscopy data
were found.
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