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Нитрованное производное β-циклодекстрина (НЦД) применяется в различных областях, например, может выступать в качестве эффективного нитрующего агента различных органических соединений [1]. Ранее была разработана методика определения степени нитрования β-циклодекстрина, основанная на ИК-спектроскопии [2]. Кроме того, было продемонстрировано, что на спектрах растворов НЦД в ТГФ в области 1655 см-1 полоса, соответствующая антисимметричным валентным колебаниям нитратных групп, расщепляется на три перекрывающихся пика. Цель настоящей работы – разработка метода исследования неоднородности НЦД по функциональным группам.

С помощью квантово-химических расчётов для модельных нитрат-замещённых трисахаридов показано, что колебания нитратных групп в положениях 2, 3 и 6 глюкопиранозного кольца имеют разные энергии: наибольшую частоту имеет нитратная группа при C3 (1679 см-1), наименьшую – при C6 (1645 см-1). 

Построены калибровочные зависимости интенсивности поглощения от концентрации для каждого положения ONO2-групп по отдельности. Калибровка выполнена по полностью пронитрованным образцам. Из-за наложения полосы поглощения воды на полосу нитратной группы при C6, количество групп в этом положении определяли по разности между общим числом заместителей и их количеством в положениях C2 и C3. Полученная калибровка позволяет оценить содержание ONO2-групп в каждом положении глюкопиранозных звеньев в образцах НЦД с различными степенями замещения.
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