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Практически ценные свойства высокомолекулярных соединений, 

в частности, материалов на основе углеводов, в значительной сте-
пени определяются особенностями их физической структуры на мо-
лекулярном уровне – распределением определенных связей и струк-
турных фрагментов молекул, их пространственной ориентацией, 
поворотной изомерией, системой внутри- и межмолекулярных 
взаимодействий. Именно эти тонкие детали строения молекулярных 
соединений наиболее отчетливо и избирательно проявляются в ко-
лебательных спектрах. Колебательный спектр в инфракрасной (ИК) 
области представляет собой своеобразную фотографию вещества, 
несет уникальную информацию о его строении и свойствах.  

Исследования, связанные с изучением физической структуры и 
свойств производных моносахаридов и выработкой рекомендаций 
по их использованию в процессах получения промышленных изде-
лий с требуемыми техническими характеристиками, немыслимы без 
применения современных возможностей молекулярной спектроско-
пии. Методы молекулярного спектрального анализа позволяют без 
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разложения веществ, в их естественном виде, проводить одновре-
менный высокоизбирательный и экспрессный анализ как их хими-
ческого строения, так и физической структуры. 

Наиболее полная и достоверная расшифровка наблюдаемых ИК 
спектров сложных органических соединений возможна лишь при 
тесном сочетании экспериментальных и теоретических методов ко-
лебательной спектроскопии, молекулярного моделирования и мате-
матической обработки экспериментальных спектров. 

Надежное моделирование ИК спектров производных целлюлозы 
и эпоксисахаридов, анализ и интерпретация результата, основанные 
на комплексном использовании эмпирических и расчетных методов, 
явились целью данного исследования. Эпоксисахариды как проме-
жуточные соединения присутствуют в химических реакциях, лежа-
щих в основе синтеза многих углеводов сельскохозяйственного, ме-
дицинского и технического назначения. Детальная интерпретация 
характерных спектральных признаков исследованных объектов 
имеет большое практическое значение, поскольку непосредственно 
связана с идентификацией соединений и направленным изменением 
их практически ценных свойств. 

В предыдущем сообщении была продемонстрирована эффектив-
ность совместного использования теоретической колебательной 
спектроскопии и квантовой химии при установлении спектро-
структурных корреляций для нитро- и метилпроизводных глюкопи-
ранозидов [1]. В данной работе проведена детальная интерпретации 
ИК спектров 2,3-ангидро-4-деокси-α-D-рибогексопиранозида, метил 
3,4-ангидро-α-D-талогексопиранозида и нескольких модельных нит-
роцеллюлозе и гидроксиэтилцеллюлозе соединений на основе ре-
зультатов полного расчета частот, распределений потенциальной 
энергии, абсолютных интенсивностей нормальных колебаний моле-
кул и сопоставления теоретических результатов с соответствующи-
ми экспериментальными данными. Для теоретических расчетов 
спектров использован оригинальный комплекс программ [2].  

Проанализировано проявление эпокси- и оксиметильной групп в 
ИК спектрах эпоксисахаридов и установлено влияние эпоксигруппы 
на полосы, характерные для пиранозного кольца. Эксперименталь-
ная и теоретическая спектральные кривые поглощения эпоксисаха-
рида метил 3,4-ангидро-α-D-талогексопиранозида изображены на 
рисунке 1. 
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В ИК спектрах гидроксиэтилцеллюлозы выявлены полосы по-
глощения, по изменению интенсивностей которых можно анализи-
ровать и контролировать процесс термического гелеобразования 
водных растворов простых эфиров целлюлозы, происходящий при 
нагревании растворов. 

 
Рисунок 1 − Структура, экспериментальный (вверху) и теоретический (внизу)  

ИК спектры поглощения метил 3,4-ангидро-α-D-талогексопиранозида  
в области 1600 – 800 см-1 

 
Практическая значимость данного исследования состоит в разра-

ботке рекомендаций по установлению взаимосвязи «спектр – струк-
тура – свойство» при проведении анализов структурных и химиче-
ских превращений соединений эпоксисахаридов и целлюлозы 
сельскохозяйственного и технического назначения. 
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В настоящее время во всех сферах производственной деятельно-

сти человека используется разнообразное количество опасных жид-
костей, которые при неправильном и халатном обращении могут 
нанести вред здоровью человека, окружающей среде и материаль-
ный ущерб в случае производственной аварии. Исходя из этого, 
большой интерес представляет изучение материалов, которые могут 
применяться как газочувствительные слои химических сенсоров, 
для дальнейшего использования их в составе газоанализаторов, ко-
торые могут обнаруживать в воздухе содержание пожаровзрыво-
опасных паров при незначительных концентрациях. 

Одним из самых интересных соединений, на основе которого 
создают новые магнитоэлектрические материалы, является феррит 
висмута Bi2Fe4O9. 

Целью данной работы являлось установление закономерностей 
влияния замещения ионов висмута Bi3+ ионами лантана La3+, а так-
же ионов железа Fe3+ ионами титана Ti4+ и кобальта Co2+ на элек-
трические и сенсорные свойства твердых растворов на основе фер-
рита висмута Bi2Fe4O9 как перспективных материалов для создания 
химических сенсоров газов. 

Исследование сенсорных свойств на присутствие в воздухе паров 
жидкостей бензина АИ-92, бутанола, этанола, бензола, четырёххло-


