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Аннотация. В данной работе приведена структурно-динамическая модель молекулы 

коричной кислоты, построенная на основе её химической структуры. Согласно квантово-

химическому методу DFT/B3LYP/6-31G(d) произведена оптимизация геометрии конфор-

мации молекулы, а также выполнен расчёт частот рамановского сдвига в виде теорети-

ческого спектра комбинационного рассеяния. Вычисления подтверждены эксперимен-

тально, установлены причины незначительных отклонений. Полученные результаты бу-

дут полезны для экспериментального обнаружения коричной кислоты в составе сложно-

го вещества методами КР-спектроскопии. 

Ключевые слова: коричная кислота, теоретический КР-спектр, спектр комбинацион-

ного рассеяния, Gaussian. 

 

Колебательная спектроскопия, в том 

числе спектроскопия комбинационного 

рассеяния света, активно используется для 

исследования органических соедине-

ний [1-3]. Так, например, в работе [1] при-

ведены результаты исследований некото-

рых аренов методами колебательной спек-

троскопии. Производными аренов являют-

ся ароматические кислоты, к которым от-

носится коричная кислота.  

Коричное масло, основным компонен-

том которого является коричная кислота, 

применяется в парфюмерии для создания 

характерного основного тона аромата. 

Также коричная кислота применяется для 

синтеза эфиров и в производстве фармако-

логической продукции. Из применений 

коричной кислоты следует актуальность 

данной работы – возможность идентифи-

кации коричной кислоты в составе веще-

ства. Ранее проводились исследования 

теоретических ИК-спектров коричной 

кислоты [4]. 

Структурно-динамическая модель и 

теоретический КР-спектр 

На рисунке 1 показана структурно-

динамическая модель молекулы коричной 

кислоты, построенная в ПО «GaussView 

5.0.8». С использованием ПО «Gaussian 

09» [6] данная модель была оптимизиро-

вана в рамках теории функционала плот-

ности DFT/B3LYP с базисным набором 

программы 6-31G(d) с целью получения 

наиболее стабильной конфигурации моле-

кулы. Как оказалось, такой конфигурацией 

является состояние, при котором плоско-

сти карбоксильной группы и бензольного 

кольца совпадают. 
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Рис. 1. Структурно-динамическая модель молекулы коричной кислоты 

 

В рамках того же квантово-химического метода был выполнен расчёт теоретического 

КР-спектра в диапазоне 600…1900 см-1, показанного на рисунке 2. 

 

 
Рис. 2. Теоретический КР-спектр коричной кислоты 

 

Результаты эксперимента и их об-

суждение 

Для снятия экспериментального КР-

спектра использовался спектрометр 

«Qepro-Raman» фирмы «Ocean Optics». 

Диапазон измерений составляет 600…1900 

см-1, разрешающая способность прибора 

— 30 см-1. На рисунке 3 показан экспери-

ментальный КР-спектр водного раствора 

коричной кислоты с изменённым масшта-

бом оси ординат. 
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Рис. 3. Экспериментальный КР-спектр коричной кислоты 

 

На рисунке 4 представлено сопоставление теоретического и экспериментального КР-

спектров (рис. 2 и 3, соответственно). 

 

 
Рис. 4. Сопоставление теоретического и экспериментального КР-спектров 

 

На рисунке 4 наблюдается совпадение 

большинства пиков спектров, за исключе-

нием пика на 1701 см-1, у которого 

наблюдается разница в 25 см-1, что укла-

дывается в разрешающую способность 

прибора. 

На первый взгляд можно выделить два 

принципиальных отличия эксперимен-

тального спектра от теоретического: 

1) Сильная разница в интенсивностях 

пиков. Эта разница вызвана многочислен-

ными отражениями света лазера от под-

ложки и поверхности раствора. Доказа-

тельством этого служит тот факт, что при 

уменьшении волнового числа рамановско-

го смещения интенсивность рассеяния мо-

нотонно увеличивается. Возрастание ин-

тенсивности можно наблюдать при линей-

ной аппроксимации экспериментального 

спектра, что изображено на рисунке 5. 
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Рис .5. Линейная аппроксимация экспериментального КР-спектра 

 

2) Пики интенсивности эксперимен-

тального спектра намного шире, чем в 

теоретическом. Это вызвано тем, что ши-

рина лоренцевого контура спектра про-

порциональна вращательной энергии мо-

лекул. В ходе эксперимента использовался 

водный раствор, в результате чего образо-

вывались дополнительные водородные 

связи и происходила гидратация молекулы 

коричной кислоты. Это существенно уве-

личило вращательную энергию молекул и, 

как следствие, ширину пиков эксперимен-

тального КР-спектра. 

Заключение 

В ходе исследований была построена 

структурно-динамическая модель молеку-

лы коричной кислоты. Согласно квантово-

химическому методу DFT/B3LYP/6-31G(d) 

модель была оптимизирована, и по тому 

же методу был рассчитан теоретический 

КР-спектр молекулы. Достоверность тео-

ретических вычислений подтверждается 

экспериментально. Результаты, приведён-

ные в данной статье, могут служить для 

обнаружения коричной кислоты в составе 

вещества по экспериментальным КР-

спектрам. 
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Abstract. This article presents a structural and dynamic model of a cinnamic acid molecule 

based on its chemical structure. According to the quantum chemical method DFT/B3LYP/6-

31G(d), the geometry of the conformation of the molecule was optimized, and the Raman shift 

frequencies were calculated in the form of a theoretical Raman spectrum. The calculations have 

been confirmed experimentally, and the causes of minor deviations have been established. The 

results obtained will be useful for the experimental detection of cinnamic acid in the composition 

of a complex substance by Raman spectroscopy methods. 
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