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Аннотация 

Проведено исследование молекулярная и электронная структура асфальтенов каменноугольных 
смол. Объектами исследования являются асфальтены смол коксующегося Кузбасского угля. Регистрация 
спектров поглощения растворов в диапазоне 310-780 нм проводилась на спектрофотометре СФ-2000. В 
процессе изучения спектров поглощения асфальтенов методом оптической спектроскопии установлено, 
что асфальтеновая фракция  является  сильным  донором   и   акцептором   электронов. Установлены значе-
ния эффективного потенциала ионизации (6.64 эВ), эффективного сродства к электрону (1.20 эВ) и 
ширины запрещенной зоны (5.44 эВ). 

Исследование электронной структуры молекул полициклических ароматических углеводородов 
(ПАУ), являющихся ядрами молекул асфальтенов «континентального» типа, проведено методом 
DFT/B3LYP с базисным набором 6-31+G*, используя программный пакет GAUSSIAN. Квантово-хими-
ческие расчеты показали, что первый вертикальный потенциал ионизации равен, что первый вертикальный 
потенциал ионизации находится в пределах от 6.41 до 6.71 эВ, сродство к электрону – от 0.79 до 1.08 эВ, 
значения ширины запрещенной зоны – от 5.33 до 5.92 эВ. Рассчитаны дипольные моменты асфальтенов (от 
0.32 до 0.46 D). Данные расчета подтверждают гипотезу о повышенной донорно-акцепторной способности 
асфальтосмолистых веществ. 

        


