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Изучение молекулярной структуры 4-пиперидинметанола в твёрдом 

состоянии и в растворе тетрахлорметана  
 

1Корнейчук А.Я., Курамшина Г.М., Сенявин В.М. 
 

Московский Государственный Университет им. М.В. Ломоносова 

Химический факультет, Москва, andreykorn1990@gmail.com 
 

 

Как известно, молекула пиперидина может претерпевать как инверсию цикла, так и 

инверсию атома азота. Для незамещенного пиперидина значения барьеров инверсий 

составляют порядка 10,4 ккал/моль и 6,1 ккал/моль 

соответственно [1,2].  

Появление гидроксильной группы, в качестве 

заместителя, может стабилизировать аксиальную 

ориентацию за счёт образования прочной 

внутримолекулярной или межмолекулярной связи. 

Поэтому целью данной работы является квантово-

химическое рассмотрение на современном 

теоретическом уровне строения, колебательного 

спектра и молекулярного силового поля 4-

пиперидинметанола (далее, 4-ПМ) и, с помощью 

полученных данных, интерпретация ИК-спектра 

исследуемого вещества в твёрдом состоянии и в 

растворе тетрахлорметана.  

Наиболее устойчивые структуры 

четырёх конформеров 4-ПМ представлены 

на рисунке 1. Все расчёты были выполнены с 

помощью программы Gaussian 09 (Версия 

C.01) [3]. Относительные энергии (ккал/моль) 

конформеров 4-ПМ приведены в табл. 1. 

Анализ полученных ИК-спектров 

показал, что раствор  

4-ПМ в CCl4 представляет собой равновесную смесь наиболее 

устойчивых конформеров 4eNe и 4eNa. В то время как в твёрдом 

состоянии исследуемое соединение представляет собой цепочку 

связанных конформеров 4eNe, соединённых благодаря образованию 

межмолекулярной водородной связи OH…N. На рисунке слева 

представлена структурная формула наиболее устойчивого тетрамера 4-

пирединметанола (BVP86/TZVP). 
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Рис. 1. Оптимизированные 

структуры конформеров 4-

пиперидинметанола 

(BVP86/TZVP) 

Табл. 1. Относительные энергии 4 

конформеров 4-МП, ккал/моль 


