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Спектры ИК поглощения твердокристаллической и жидкой фаз 4‑ n ‑ бутил ‑ 4( – цианобифенила (4ЦБ), измеренные в области 400–4000 см–1, при нагревании образца в интервале 28–70(С изменяются. В соответствие с рабочей гипотезой эти изменения есть следствие конформационных переходов. В рамках теории колебательных спектров многоатомных молекул с использованием комплекса программ LEV–100, реализующий метод фрагментов [1], проведено моделирование ИК спектров конформеров 4ЦБ, на основе которого дано отнесение полос измеренных спектров. Выявлены полосы, чувствительные к конформационным изменениям молекулы. Установлено, что в интервале температур 28-70°С конформационный состав 4ЦБ не однородный;  при нагревании от 28 до 50°С в кристаллическом и  от 46,5 до 50°С в жидком состояниях  он практически не изменяется, при этом конформационная мобильность для жидкого 4ЦБ ограничена, как и для кристалла; в жидкости при температурах 55-70°С возможны два конформера, различающиеся ориентацией фенильных колец и торсионными углами в алкильном радикале; при нагревании от 50 до 55°С жидкого образца конформационная подвижность определяется поворотом пропильного фрагмента на 5-10° относительно нулевого (транс) положения; в кристаллическом образце присутствуют конформеры, различающиеся ориентацией этильной группы, определяемой торсионным углом (4 с вероятными значениями 0° и ‑41°.
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