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Изучены особенности электронного распределения 2λ4δ2-бензо[1,2-c:4,5-c']бис[1,2,5] 

тиадиазолов, содержащих неклассическое 1,2,5-тиадиазольное кольцо, и 2λ4δ2-бензо[1,2-d:4,5-
d']бис[1,2,3]тиадиазолов, являющихся сильными электроноакцепторными единицами1. Расчеты 
методом Кона – Шэма (PBE0/aug-cc-pVTZ) указывают, что бензобис-1,2,5-тиадиазолы 
характеризуются лучшими электроноакцепторными свойствами по сравнению со своими 
аналогами, содержащими 1,2,3-тиадиазольное кольцо (Δε(LUMO) ~ 0.8 эВ). Анализ распределения 
функции Фукуи 𝑓𝑓+(𝒓𝒓) =  𝜌𝜌𝑁𝑁+1(𝒓𝒓) − 𝜌𝜌𝑁𝑁(𝒓𝒓) показал, что снижение электроноакцепторных свойств 
бензобис-1,2,3-тиадиазолов связано с отсутствием электрофильных сайтов над и под плоскостью 
гетероциклического кольца в области атомов S, характерных для бензобис-1,2,5-тиадиазолов. Такие 
различия обусловлены отличием в локализации электронных пар данных атомов: бензобис-1,2,3-
тиадиазолы имеют нетипично объемный домен, соответствующий электронным парам атома S, 
тогда как в их 1,2,5-тиадиазольных аналогах неподеленные пары этого атома образуют единые 
домены, в значительной степени лежащие вблизи плоскости молекулы (рис. 1). Дальнейший анализ 
распределения фермионного потенциала2 совместно с индексами делокализации позволил 
установить, что нетипичное электронное распределение атома S в бензобис-1,2,5-тиадиазолах 
связано с выраженной неоднородностью электронной делокализации в бензольном кольце этих 
соединений. 

 
Рисунок 1. Отрицательные значения фермионного потенциала2, демонстрирующие 

локализацию неподеленных пар атомов гетероциклического кольца в (а) бензобис-1,2,5- и (б) 
1,2,3-тиадиазолах (изоповерхность 0,1 а.е. отмечена голубым, 0,2 а.е. – фиолетовым). 
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