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[bookmark: _GoBack]Фотоаффинное мечение (PAL) – метод исследования структур активных сайтов белков и макромолекулярных взаимодействий, основанный на ковалентном присоединении продуктов фотолиза к биомолекуле-мишени [1]. В случае арилазидов образуются нитрены и их ионы. Для дизайна таких молекул важно теоретически рассчитать энергии возможных процессов. Цель работы – расчет параметров основных и возбужденных состояний 4-азидоанилина для выявления оптимальных условий проведения реакций PAL. Материалы и методы – ПО Gaussian 09W. Метод – B3LYP, 6-31+g(d,p), CPCM, этанол. Рассчитаны геометрии и энергий состояний S0, S1, T1 для азидоанилина (AZAN1) и для некоторых предполагаемых продуктов фотолиза или фотоприсоединения к метанолу и пропину (рис.1). Энергия структуры нитрена (AZANcbn1) в S1 состоянии выше, чем для T1. Показано, что между нитреновым интермедиатом и метанолом термодинамически более выгодно формирование N-C, а не N-O связи (AZANaddMet11). Перегруппировка нитрена (AZANcbn1, состояние S1) данной структуры более выгодна в хиноновый интермедиат (AZANQ1, S0), чем в азепиновый (AZANint1, S0). Для нитрена AZANcbn1 энергетически выгоднее присоединение по нуклеофильному С-атому алкиновой группы, приводящее к линейному интермедиату AZANaddYN11 (рис. 1).
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Рис. 1. Продукты [1] фотохимического превращения 4-азидоанилина и значения их энергий и дипольных моментов в S0, S1, T1 состояниях 
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