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Были выполнены квантово-химические расчёты МО ЛКАО симметричных p,p’-дизамещённых диарилперфторполиенов X-C6H4-(CF=CF)n-C6H4-X где X= H, OH, NH2, CH3, CF3, OCH3, OCF3, N(CH3)2, N(CF3)2 при 1(n(10  методами: ОХФ (6-31G, ab initio) с полной оптимизацией геометрии (А), также со стандартной геометрией (Б), и с геометрией, оптимизированной по методу PM3 (В). 

Прогрессии уровней НСМО в разных гомологических рядах, вычисленные разными методами, хорошо согласуются и между собой, и с уровнями, вычисленными по простейшей модели одномерного потенциального «ящика» (ПЯ), и с экспериментальными потенциалами восстановления диарилперфторполиенов с цепями из звеньев (-CF=CF-), и даже у фталоцианиновых красителей с цепями из этеновых звеньев (-CH=CH-). 
Сдвиги уровней НСМО в модели ПЯ и по данным расчётов PM3 в рядах гомологов образуют линейные регрессии с очень высокими коэффициентами корреляции (0.995(R2(0.997). Перфторполиеновые цепи стереорегулярны. Плоскости соседних фрагментов –CF=CF– повернуты в цепи друг относительно друга примерно на 30o, а через один гомолог совпадают. 
Модель «свободного электрона» согласуется с расчётами PM3 количественно. Она передаёт сдвиги уровней НСМО в рядах стереорегулярных неплоских цепей. Линейные корреляции между матричными элементами – сдвигами уровней НСМО в рядах очень хорошо соблюдаются в неэмпирических расчётах, но угловые коэффициенты корреляций заметно изменяются по сравнению с полуэмпирическими расчётами при высоких значениях R2.
Угловые коэффициенты корреляционных зависимостей между матричными элементами в рядах дизамещённых диарилперфторполиенов связаны с индексами  реакционной способности заместителей, и их можно использовать при теоретическом моделировании природы корреляционных зависимостей.






