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Аннотация. В последние годы в связи с ростом промышленных оборотов в области парфю-

мерно-косметической продукции пропорционально растёт и количество сфальсифицированной 

продукции. Методы колебательной спектроскопии позволяют определить наличие того или 

иного вещества в составе исследуемого соединения. Таким образом, можно достоверно опреде-

лить, содержится ли заявленный производителем парфюмерный ингредиент в продукции или он 

заменён на некачественный аналог. Объектом исследования в данной работе является гамма-

ундекалактон (альдегид C14) – вещество, которое в разбавленном состоянии имеет персиковый 

запах. В работе приведены результаты конформационного анализа молекулы гамма-

ундекалактона, его теоретический ИК-спектр, рассчитанный методом DFT/B3LYP/6-31G(d), с 

интерпретацией наиболее интенсивных полос, а также экспериментальный ИК-спектр. Срав-

нительный анализ экспериментального и теоретического ИК-спектров подтверждает досто-

верность выполненных в работе расчётов. 

Ключевые слова: гамма-ундекалактон; альдегид C14; ИК-спектр; DFT; молекулярное моде-

лирование; квантовая механика; фальсификация парфюмерии. 

 

Ab initio квантово-механические вычисле-

ния в области молекулярного моделирования 

применительно к колебательной спектроско-

пии являются мощным инструментом пред-

сказания ИК-спектров исследуемой молеку-

лы [1-3]. Так, например, сопоставлением тео-

ретического спектра молекулы и эксперимен-

тального спектра образца можно убедиться в 

правильности построенной модели и коррект-

ности выполненного конформационного ана-

лиза, что может быть полезным для понима-

ния процесса протекания химических реакций 

с участием данной молекулы [4, 5]. 

Проведение конформационного анализа 

требует наличия нескольких структурно-

динамических моделей с оптимизированной 

геометрией, по значеням энергий которых 

можно судить об относительной населённости 

конформеров в равновесном состоянии со-

гласно статистике Больцмана [6]. Для постро-

ения данных моделей необходимо осуще-

ствить оптимизацию при различном положе-

нием функциональных групп молекулы в про-

странстве [7]. Далее путём усреднения ИК-

спектров всех выявленных конформеров с 

учётом их населённости возможно получение 

теоретического ИК-спектра. 

Отличительными особенностями ИК-

спектроскопии являются неразрушающий 

анализ, высокая точность и скорость измере-

ний, возможность работы с малым количество 

образца, а также отсутствие необходимости 

его предварительной подготовки [8]. В сово-

купности перечисленные достоинства делают 

ИК-спектроскопию незаменимым инструмен-

том при необходимости быстрой, но в то же 

время точной идентификации определённого 

вещества в составе множества различных об-

разцов. 

Объектом исследования является гамма-

ундекалактон (альдегид C14) – вещество, ко-

торое активно применяется в парфюмерии 

благодаря наличию у него сладкого персико-

вого аромата даже в сильно разбавленных 

растворах [9].  

Цель данного исследования – определение 

структуры конформеров молекулы гамма-

ундекалактона. 

Задачи, необходимые для достижения це-

ли: 

1) построение моделей конформеров гам-

ма-ундекалактона на основе его химической 

структуры с дальнейшей оптимизацией гео-

метрии; 
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2) вычисление теоретического ИК-спектра 

молекулы с учётом населённости конформе-

ров с дальнейшей интерпретации спектра; 

3) проведение эксперимента по получению 

ИК-спектра гамма-ундекалактона и сравни-

тельный анализ с теоретическим ИК-

спектром. 

Конформационный анализ 

Химическая структура молекулы гамма-

ундекалактона представлена на рисунке 1. 

Характерной чертой лактонов является нали-

чие гетероцикла, содержащего атомом кисло-

рода, а также карбонильной группы C=O в 

положении у кольца. У исследуемой молеку-

лы в цикле имеется пять звеньев, а также за-

мещение в виде насыщенной цепи углеводо-

рода из 7 звеньев. 

 

 
Рис. 1. Химическая структура гамма-ундекалактона 

 

На базе данной структуры построен исход-

ный конформер исследуемой молекулы. Да-

лее с использованием ПО «GAUSSIAN» [10] 

получена зависимость энергии модели от дву-

гранного угла, расположенного на стыке цик-

ла и углеводородной цепи в ходе сканирова-

ния данного угла методом функционала плот-

ности с использованием гибридного функци-

онала B3LYP в базисе атомных орбиталей 6-

31G(d). Данный угол является первым по счё-

ту от кольца к концу цепи. На рисунке 2 пока-

зана модель молекулы и выделен упомянутый 

угол. 

 

 
Рис. 1. Модель первичного конформера молекулы гамма-ундекалактона. Голубым цветом  

выделены атомы, образующие первый двугранный угол 

 

На рисунке 3 приведён график данной за-

висимости. По оси абсцисс отложена величи-

на первого двугранного угла в градусах с ша-

гом в 5°, по оси ординат – разница энергий 

конформации с указанным углом и конфор-

мации с минимально полученной энергией. 

Из графика видно, что минимумы энергий до-

стигаются при углах, равных приблизительно 

-180° (≡ 180°), -60°, 60°.  
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Рис. 3. График зависимости разницы энергий от первого двугранного угла 

 

Конформации с данными углами были взя-

ты за основу для сканирования второго угла, 

расположенного далее вдоль цепи. Зависимо-

сти энергии конформации от данных углов 

оказались близкими к приведённым на рисун-

ке 3. 

Таким образом, получено множество кон-

формаций, из которых отобраны десять кон-

формеров, обладающих наименьшей энерги-

ей. В таблице 1 приведены результаты кон-

формационного анализа, проведённого по 

статистике Больцмана. На рисунке 4 – изоб-

ражения моделей данных конформеров. 

 

Таблица 1. Конформационный анализ молекулы гамма-ундекалактона 
№ E, Хартри ΔE, Хартри k n, % 

1 -581,69591359 0,00000000 1,00000000 29,40 

2 -581,69508180 0,00083183 0,41662547 12,25 

3 -581,69467530 0,00123833 0,27159552 7,98 

4 -581,69463625 0,00127734 0,26066935 7,66 

5 -581,69457940 0,00133424 0,24551571 7,22 

6 -581,69457340 0,00134017 0,24398802 7,17 

7 -581,69457057 0,00134302 0,24325719 7,15 

8 -581,69456990 0,00134373 0,24307547 7,15 

9 -581,69456486 0,00134873 0,24179954 7,11 

10 -581,69453801 0,00137558 0,23506152 6,91 
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Рис. 4. Изображения структурно-динамических моделей конформеров молекулы  

гамма-ундекалактона 
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В таблице 1 приведены номера конформе-

ров, из энергии, разница энергий между дан-

ным и минимальным значением, константа 

равновесия при температуре 300 K, а также 

относительная населённость конформеров, 

выраженная в процентах. 

Теоретический и экспериментальный 

ИК-спектры 

Теоретический ИК-спектр каждого выяв-

ленного конформера рассчитан ранее приме-

нённым квантовым методом DFT/B3LYP/6-

31G(d) в диапазоне «отпечатков пальцев» - 

600…2000 см-1. К рассчитанным спектрам 

применён наиболее подходящий для выбран-

ного базиса коэффициент масштабирования 

0,9614 с использованием ПО «Multiwfn» [11]. 

Далее спектры были просуммированы с учё-

том относительной населённости каждого 

конформера, и, таким образом, получен тео-

ретический ИК-спектр молекулы гамма-

ундекалактона. 

Эксперимент по получению ИК-спектра 

чистого (ЧДА) гамма-ундекалактона проведён 

на ИК-Фурье-Спектрометре Frontier (Perki-

nElmer) на приставке НПВО в режиме 32 scan 

в диапазоне 600…2000 см-1.  

Сопоставление теоретического и экспери-

ментального спектров с указанием частот вы-

явленных полос приведено на рисунке 4. 

Можно заметить, что большинство полос тео-

ретического и экспериментального спектров 

совпало с высокой точностью, что говорит о 

достоверности рассчитанного спектра и, как 

следствие, ранее выполненного конформаци-

онного анализа и определения структуры 

конформеров гамма-ундекалактона. 

В таблице 2 дана интерпретация наиболее 

интенсивным полосам спектров в гармониче-

ском приближении колебаний функциональ-

ных групп и отдельных атомов моделей. Ин-

терпретация полезна для изучения путей и 

типов химических реакций с участием гамма-

ундекалактона при непрерывном анализе ИК-

спектра реагентов с целью выявления измене-

ния интенсивности тех или иных идентифи-

кационных полос. 

 

 
Рис. 5. Сопоставление теоретического и экспериментального ИК-спектров гамма-ундекалактона 
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Таблица 2. Интерпретация наиболее интенсивных полос ИК-спектра гамма-ундекалактона. 

Деф. – деформационные, вал. – валентные. 

№ 
Теория, 

см-1 Эксперимент, см-1 Локализация колеба-

ний 
Тип колебаний 

1 896 915 Цикл Деф. C–O–C 

2 1056 1070 Цикл Вал. C–O 

3 1108 1127 Цепь Деф. крутильные H 

4 1150 1176 Цикл Вал. C–O 

5 1813 1771 Цикл Вал. C=O 

 

Заключение 

В работе определена структура конформе-

ров молекулы гамма-ундекалактона (альдеги-

да C14) путём построения и оптимизации мо-

делей данных конформеров. Достоверность 

расчётов подтверждается совпадением боль-

шинства полос теоретического ИК-спектра, 

рассчитанного методом DFT/B3LYP/6-31G(d) 

с учётом населённости конформеров, и экспе-

риментального ИК-спектра ЧДА гамма-

ундекалактона. Дана интерпретация наиболее 

сильным полосам спектров. 

Результаты, полученные в данной работе, 

будут полезны в парфюмерно-косметической 

промышленности для обнаружения гамма-

ундекалактона в исследуемом образце в целях 

предупреждения фальсификации продукции, 

а также в аналитической химии для изучения 

реакций с участием гамма-ундекалактона в 

режиме спектрального анализа реагентов в 

реальном времени.  
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Abstract. In recent years, due to the growing industrial turnover in the perfume and cosmetics indus-

try, the number of counterfeit products has also increased proportionally. Vibrational spectroscopy 

methods make it possible to determine the presence of a particular substance in a given compound. This 

allows one to reliably determine whether the perfume ingredient declared by the manufacturer is pre-

sent in the product or whether it has been replaced with a low-quality analogue. The object of study in 

this paper is gamma-undecalactone (aldehyde C14), a substance that has a peach-like scent when dilut-

ed. This paper presents the results of a conformational analysis of the gamma-undecalactone molecule, 

its theoretical IR spectrum calculated using the DFT/B3LYP/6-31G(d) method, with an interpretation of 

the most intense bands, and an experimental IR spectrum. A comparative analysis of the experimental 

and theoretical IR spectra confirms the accuracy of the calculations performed in this paper. 

Keywords: gamma-undecalactone; C14 aldehyde; IR spectrum; DFT; molecular modeling; quantum 

mechanics; perfume counterfeiting. 




