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Pesiome. Y 94 ycix MOKJINBUX KOH(OPMEPAX MIHOPHOTO HYKJIE03UAY 2'-Ie30KCUYPULAMHY METOIOM KBaHTOBO-

ximiunoro anHaJsizy (piBers Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p)) Tonosorii eJleKTpOHHOI T'yCTUHYM (T€opis aTOMIB y MO-

JIeKyJiax) yIepiie 3acikcoBaHo 14 TUIiB BHY TPIIITHHOMOJIEKYJIAPHUX BOSHEBUX 3B’ A3KiB (iX 3arajibHa KiJIbKicTb —
175): C1'H..02, C2'H2..05', C2'H2..02, C3'H..02, C5'H1..02, C5'H2..02, C6H..04', C6H..O5', C3'H..HCS,
O5'H..HC6, O3'H..O5', O5'H..03', O5'H..04', O5'H..02. IIpencraBieHo ix KoH(oOpMaLiiiHi BiIacTUBOCTi, reomeT-

pI/I‘-IHi Ta eJIeKTpOHHO—TOHOJIOI‘i‘-IHi XapPaKTePUCTUKN.

Kiro4ogi ciioBa: 2'-1e30KCUypUANH, HYKJIE03UAN, BHY TPIIIIHBOMOJIEKYIAPHI BogHEeB] 3B’ A3KM, aHaJIi3 TomoJIorii

€JIEKTPOHHOI I'yCTMHM, KBaHTOBO-XIMIUHMIT KOH(OPMALiHNIT aHAJTI3.

Beryn. JocaimxenHsa KOHPOPMAIITHNX BJaC-
TUBOCTEV HYKJEO3UMIB 1 3’ACyBaHHA IIPUPOIAN
BHYTPIITHbOMOJIEKYJIAPHNX B3aEMOJil, 30KpeMa
BOJHEBUX 3B’A3KIB, AKi IX IeTEPMIHYIOTb, € KJa-
CUYHOIO0 ITPobOJeMoI0 cydacHOi Oioximii, MoJeKy-
JApHOI papmakosiorii Ta cTpyKTypHOI OioJorii
[1-3]. Came y 1itt mJIoIIMHI JiekaTh BigIOBigi, AKi
JAITh 3MOTYy 3PO3yMiTu 0i0oJIOTIYHY aKTUBHICTH
MOIM(IKOBAHMUX HYKJIEO3UIIB 1 «MOJEKYJIAPHY
Joriky» [4] mpocTopoBoi OyzoBu Ta (PYHKIIIOHY-
BaHHA HYKJIEIHOBUX KMCJIOT.

Y Hammx nomepenHix poborax [5, 6] 3amouar-
KOBAHO HOBUII MiAXiJ JO TEOPETUUHOro KOHJOP-
MalliifHOro aHaJi3y 2'-1e30KCUpPuOOHYKIE03UIIB.
CriogaTKy 3 JOIIOMOTOIO CYyYaCHUX HeeMIIipUIHUX
KBaHTOBO-XIMIYHIX METOIIB MM OOCJIiIMJIV TIOBHE
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KOH(popMmaIllifine ciMerCcTBO MOJEJIbHOTO I[YKPO-
BOTO 3aJINIIIKY 11X 010JI0TIYHO BasKJIMBUX CIIOJNYK,
a came 1',2'-ne3oxcupnbosy, i Briepiile BCTAHOBU-
JIV1, 1110 BOHO HaJutiuye 58 cTilikmnx KoH(popmepiB [5].
IloTiMm, BUKOpPUCTOBYIOUM IIi KOH(POpMeEpPU AK Oa-
30Bi, IPOBeJIV BUYepIHNUI KOH(POPMAIiTHII aHa -
JIi3 OHOTO 3 HAMIpPOCTIMX 2'-1e30KCUPUOOHYK-
JIe03UOIB — MIHOPHOTO HYKJIEO3ULY 2'-Ie30KCH-
ypununy [6], Buasumm 94 cTiikux KOH(OpPMeEpIB.
3100yTi pe3ysbTaTy AaJjy 3MOTYy CYTTEBO PO3-
MIMPUTY 1 JOIIOBHUTHM ICHYIOUI JIiTepaTypHi naHi
CTOCOBHO KOH(POPMAIITHUX MOYKJIMBOCTEN ITi€i
biomoseryau [7, 8].

HacrynauM KpokoM y IbOMY HaIIPAMKY CTaJIO
3’ACyBaHHA NPUPOAY CIIenMUivHNX BHYTPIIIIHbO-
MOJEKYJIAPHUX B3a€EMOAiN, TOOTO BOTHEBUX
3B’A3KiB, AKi cTabini3y0Th KOH(pOPMEPH HYKJIEO-
suzie. Heapaskarounu Ha Te, 10 1 npobJieMa Tex
Mae uuMaJty icropito [9, 10], 3mo0yTrM y 11ii1 18-
PUHI 3HAHb IPOJIOBKYIOTH 3aJIMILIATIICA IysKe 00-
MeXKEeHVMI. 3 OHOTO OOKY, 1ie 3yMOBJIEHO TUM, 1110
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B eKCIIepUMeHTI (PIKCYI0TbCA JIMIlle eHePreTUYHO
HalBUTigHI KOHQOpPMepPH, 3 iHIIIOro — II0B’A3a-
HO 3 METOAVYHUMM TPYIHOIAMM BUABJEHHA Ta
OXapaKTEePU3yBaHHA BHYTPIITHbOMOJIEKYJIAPHUX
H-3B’askiB (Tak 3BaHa mpobsema 0a30BOI KOH-
dopmariii, TodbTo KOH(OMAILii, ¥ ARV JOCTIIKY-
BaHuM H-3B’A30K BiACYTHIN, a IHIIMY CTPYKTYP-
HUMM 30yPEeHHAMM MOYKHA 3HEXTYBATH).

fIkicHO HOBI MOMKJMBOCTI y IIbOMY CeHCI
BiIKpMBa€ MEeTONOJIOTifdA, IO IPYHTYETbCA Ha
aHaJi3i TomoJorii eyeKTpoHHOI ryctuHu [11], y
IIO€JHAHHI 3 HEeMIipUYHMMYM KBaHTOBO-XIMIUHM-
My Metozamu. Ha BigMmiHy Bin TpaIuIfiiHUX
migxonis [12, 13], BoHA IPOIIOHYE TTOPOTOBUIL KPU-
Tepiii crabkoro H-3B’A3KYy, 30KpeMa BHYTPIIlI-
HBOMOJIEKYJIAPHOI'0: HAABHICTh KPUTUYHOI TOUKN
(3,-1) i momaTHoro Jlanjaciany eJeKTPOHHOI ryc-
TuHM V?p B Hil. Yike 3pobJeHO Ieplii yCIinrHi
KPOKM i3 3aJIydeHHAM i€l MeTomoJIoril AJsa Jo-
CJIPKEeHHsA BHYTPIIIIHbOMOJIEKYIsApHUX H-3B’A3-
KiB y HykJIeo3maax [14, 15].

Y uint pobori Mm Bmepiie pobumo crpody
JOCJiIMUTY METOZOM aHAaJI3y TOIIOJIOTii eJIEeKTPOH-
HOI ryctuHu [11] mpupony BHYTPIITHBOMOJEKY-
aapHux H-3B’A3KIB y HYyKJIE03UZaX y MaKCHU-
MaJIbHO MOYKJIMBOMY popMaTi, TOOTO 11 BCix 6e3
BUHATKY IiX KOH(OpMepiB, Ha NPUKJIALI Ha-
IpocTitoro 3 Hux — 2'-ne3okcnypuannay (dUrd).

Marepiaau i MmeToan. Y 11iii Ipalli HaMy BUKO-
PMCTaHO CTPYKTYPHI gaHi 11040 94 ycix MOMKJIN-
Bux KoH(popmepiB dUrd i3 nmonmepennboi Harmoi
pobotu [6]. AHaJIi3 TOIIOJIOTI] eJIEKTPOHHOI I'yCTI-
HU IIMX KOH(OPMEpPIB (XBUJILOBI PYHKITI po3pa-
xoBaHi Ha piBHi Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p))
IIPOBOAMJIY 3 BUKOPMCTAHHAM IIPOTPAaMHOTO 3a-
6esneuenna AIM2000. Y poboTi BUKOpuCTaHO 3a-
raJIbHOIIPUITHATI TI03HAUYEHHA aTOMIB Ta HOMEHK-
JIATYPHUX KOH(OpMAaIiiiHuX napamerpis [1].

PesyabraTn it ooropopenHs. 3100yTi pe3yib-
TaTu npejcTaBieHi y Tabs 1-3 i ma pme. 1. Ix
aHaJIi3 a€ 3MOTy OiITM TaKMUX BUICHOBKIB.

Y 94 ycix mosxkmBux koH(popmepax dUrd Ha-
MH Breplie 3adikcoBaHo 14 THUITIB BHYTPIIIIHBO-
MoJneKyaaApHuX BomHeBux (H) 3B’aA3kiB (ix 3a-
rajbHa Kinbkicte — 175), a came: C1'H..O2 (16
3B’askis), C2'H2..05" (9), C2'H2..05 (21),
C3'H..02 (21), C5'H1..02 (14), C5'H2..02 (11),
C6H..O4' (37), C6H..0O5' (22), C3'H..HC6 (4),
O5'H..HC6 (2), O3'H..O5" (5), O5'H..04" (1),
O5'H..03' (4)i O5'H..02 (8) (muB. Tabu. 1-3). Boun

PO3NOAINAIOTECA Ha OBl pi3HOBeJMKI Ipynm —
H-3B’a3ku, JoKaIi30BaHl B IIyKPOBOMY 3aJUIIKY
(turm 2, 11-13; ix 3araJjibHa KiJIbKicTb — 19, BOHU
criocTepiraloTheA i B MOJEJBHUX IIYKPOBUX 3a-
Jaumkax 2'-ge3okcupnubonyrigeo3nnie [5]) Ta
3B’A3KM MIYK HyKJIEOTVTHOIO OCHOBOIO 1 ITYKPOBUIM
3ayummkoM (ycworo 156; me Tumm 1, 3-10 i 14)
(umcyoBi mosHauyeHHA TumiB H-3B’A3KIB 1uB. y
TabJ. 2). Ilpupoxno, 1o H-3B’A3KM Mi¥K OCHOBOIO
Ta IIYKPOBMM 3aJMIIKOM AYKe «IyTJIMUBi» IO ix
B3aeMHOi opieHTanii. Tak, 38’ a3xku Tumny 1, 7-10
peanisyroTbca Juile B anti-KoOHpopMmMepax, a
3B’A3KM TNy 3 (3a BUHATKOM OJHOTO), 4-61 14 —
y syn-roHpopmepax dUrd. BEyTpimHb0oIIyKpOBi
H-3B'A3KkM MeHII «4yTJauBi» OO0 B3a€EMHOI
Opi€eHTAIlil 3aJIMIIIKY 71 OCHOBU: 3-IIOMIMK HUX JIM-
1re 3B’ A3ky Ty 12 inpudpepenTHi no syn/anti-
KoH(opmMmailii; pernrra H-3B’A3KIB € anti-«Jmo-
6muMM». BogHowac BOHM nysKe WyTJMBI JO KOH-
dopmariii yKpoBoro 3ajanuuiky: tunyu H-38’A3KiB
2 i 13 peanisyorbca B S-KOH(POPMAIiAX, a TUIN
11 i 12, maBnakn, e B N-koH(pOPMAIaAX 0oC-
TaHHBOTO. 3-moMisk H-3B’A3KIB MK LYKPOBUM
3aJIMIIIKOM Ta OCHOBOIO «HANUYTJIUBIIINMM» IO
KOH(opMaIlii 3aJauiry € i 3, 4, 91 10: tumm 3
(3a BuHATKOM 0ofHOTrO) 1 10 peasi3yooTbcd juiie y
S-xkougopmariax, tunmu 4 1 9 — y N-roudop-
MaIliAX ITYKPOBOro 3aJuIlKy. Pemrra ix — abo
S-«y00Hi» (Tumm 1, 6, 81 14), abo N-«r00Hi» (TH-
o HiT).

Ina neaxux tunis H-3B’A3KiB cnocrepira-
€TbCA TAKOYK CYTTEBa 3aJIeyKHICTB I BiX IHINMX
KOH(opMalitanx mapamerpis (tabma. 1, 3). Tax,
H-3p’a3ku Tuny 2 i 10 peasizyrooTbesa Jmille Ipu
vy € g%, 3B’aA3ku Tumty 6, 11112 — ymmme ipu y € g,
a H-3p’asku tunis 51 13 — smime npu y € t.

ITpn nbomy xoH(oOpMAaIliiHo «HaBUOATINBI-
MMM » € BHYTpilTHbOyKpoBi H-38"a3kn tumy 10
Begi,vegi,eetg)il2(Beg',yeg,eegt)
(y myskKax BKa3aHO KOH(OPMAIliliHi 00MeKeHHA
iX icHyBaHHSA).

Y roudopmepax dUrd BHYTpPIIIHBOMOJIEKY-
aapHi H-3B’aA3Ku y OistbIocTi BUIIaIKiB criBicHYy -
10Tb. ¥ 17 xKoudopmepax (6 syn Ta 11 ant?) HamMu
3acpikcoBano 3 H-3B’saA3km, y 47 KoH(pOpMepax
(28 syn Ta 19 anti) — 2 3B’as3ku, y 30 xoHpOpM™MeE-
pax (7 syn ta 19 anti) cnocrepiraerbca OOUH
3B’A30K. IIpy npoMy MM He BUABUJIN KOITHOTO
KOH(popMepa, AKuii Ou He OyB oxoIIeHuit H601ait
OIHMM BHYTPIITHBOMOJERYJIAPHUM H-3B’A3KO0OM.
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Tabauysa 1
Brympiwnvomorexyrsipri 600Hes: 38’ 13KU 8 YCix MOHCAUBUX KOHPOPMepax 2'-0e30Kcuypuduny

L g

E 2 AG X P V max Y p 5 € H-38’s3kK1

=8
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
1 0,00 61,5 161,0 36,3 45,3 63,4 -95,6 -176,3 2,3,14
2 0,06 61,6 163,8 36,5 445 64,0 -90,1 -65,6 2,3,14
3 0,61 -129,9 165,4 34,1 51,7 176,2 -95,4 174,6 1,2,8
4 0,85 -120,6 138,6 37,9 61,0 72,3 -109,2 -177,7 1,10
5 1,28 62,0 44,0 26,0 46,0 41,8 -146,9 -151,0 4,14
6 1,28 65,9 34,9 27,6 -59,2 169,5 -147,1 -62,0 4,6,11
7 1,39 -159,5 13,2 33,9 53,2 175,3 -153,6 -168,9 7,8
8 1,44 -126,4 167,8 34,0 50,9 175,1 -90,4 -65,8 1,2,8
9 1,49 -171,3 147.6 38,4 53,1 65,4 -102,7 176,8 7
10 1,51 60,9 40,1 27,0 43,7 424 -1455 -89,0 4, 14
11 1,69 -132,6 28,1 32,9 64,5 69,7 -154,4 -166,4 1,8,9
12 1,72 -123,1 48,7 37,7 -57,3 178,5 -157,1 -55,5 1,9,11
13 1,77 -158,3 14,4 34,9 50,1 168,1 -151,7 -89,9 7,8
14 1,77 68,4 29,7 25,3 179,8 -57,8 -146,4 -160,1 4,5
15 1,80 -129,6 30,6 33,5 61,9 68,4 -151,9 -85,4 1,8,9
16 1,83 -125,8 171,8 32,7 50,5 178,0 -97,7 60,1 1,2,8
17 1,85 -163,7 22,9 36,3 -58,7 178,0 -155,8 -56,0 7,11
18 1,87 -114,6 1475 36,8 63,6 72,4 -99,8 -65,6 1,10
19 1,98 67,2 25,8 23,6 179,3 -56,9 -141,1 -84,3 4,5
20 2,03 -137,4 151,5 37,7 173,3 -48,2 -100,7 178,6 1
21 2,12 63,5 171,4 35,5 169,8 -60,0 -91,4 -178,5 3,5
22 2,14 -128,2 158,2 37,0 172,4 -48,0 -93,2 -61,9 1
23 2,24 62,4 165,7 34,3 42,8 65,4 -99,0 47,3 2,3,14
24 2,35 65,9 175,2 33,9 -69,4 174,1 -87,1 -65,0 3,6
25 2,40 -165,3 18,8 35,5 179,4 -54.5 -156,3 -174,0 7
26 2,40 -159,1 13,3 33,6 54,1 179,6 -157,3 67,8 7,8
27 2,42 -157,2 157,7 36,0 -69,0 -179,8 -94'1 -66,8 7
28 2,43 56,9 179,4 37,5 158,9 -71,0 -82,3 -59,2 3,5,14
29 2,48 66,8 38,3 30,0 -58,8 -77,3 -149,8 -67,5 4,11
30 2,62 -130,9 166,1 34,3 53,9 -85,2 -95,2 173,1 1,2,8
31 2,64 -162,3 159,6 37,0 -64,6 -67,9 -95,7 176,9 7
32 2,65 -161,1 11,7 35,2 54,8 -84,9 -155,4 -178,4 7,8
33 2,74 -132,0 26,7 32,7 65,0 69,6 -158,3 64,2 1,8,9
34 2,84 67,4 27,7 24 4 -179,3 -59,2 -149,6 56,5 4,5
35 2,85 -163,8 24,6 36,9 -58,4 -78,5 -157,1 -60,7 7,11
36 2,87 -166,4 165,6 36,7 -67,4 -177,3 -92,6 176,8 7
37 2,89 -130,4 151,1 35,8 173,6 -49,8 -106,3 56,0 1
38 2,91 -163,4 20,8 35,7 -179,5 -56,0 -160,7 64,4 7
39 3,05 -163,1 22,5 35,7 178,6 -53,2 -153,1 -80,1 7
40 3,08 -155,3 158,6 36,4 -67,9 -76,4 -93,3 -69,5 7
41 3,13 -166,3 137,9 37,8 52,4 64,8 -114,1 66,6 7
42 3,20 65,8 176,0 34,3 -67,9 -75,6 -86,4 -67,1 3,6
43 3,26 -160,0 12,1 35,0 54,1 -85,4 -159,4 67,5 7,8
44 3,28 -127,1 169,1 34,5 53,5 -83,0 -89,5 -60,9 1,2,8
45 3,32 66,6 173,7 35,0 -67,1 176,5 -90,2 -175,4 3,6
46 3,36 62,0 442 25,5 46,9 40,8 -150,7 58,6 4,14
47 3,36 -145.5 186,1 34,3 165,7 -31,1 -91,5 53,7 1,8,13
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ITpodosacenta madbauys 1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
48 | 3,43 -163,9 192,6 | 33,8 162,7 51,6 -86,5 172,6 7,8
49 | 3,45 -168,7 201,2 | 334 171,6 178,8 -85,6 172,0 7,8
50 | 3,56 66,2 1735 | 34,5 64,4 -68,7 -91,0 -176,6 3,6
51 | 3,59 -125,7 173,6 | 33,2 52,4 -85,4 -96,7 56,9 1,2,8
52 | 3,59 -167,3 20,8 38,0 -69,8 42,2 -160,6 -174,3 7,12
53 | 3,65 67,9 31,9 26,6 -170,2 -173,2 -148,0 1615 4
54 | 3,76 -169,7 2150 | 36,4 173,4 179,1 84,7 51,4 7,8
55 | 3,78 -169,8 194,1 | 34,3 -67,0 -178,6 -88,8 54,0 7
56 | 3,87 -166,0 209,4 | 35,2 166,4 55,0 -86,3 54,6 7,8
57 | 3,90 77,0 37,5 34,7 48,2 168,4 -153,8 -101,5 4
58 | 3,91 66,2 23,9 23,3 -170,0 -166,6 -141,0 -81,5 4,5
59 | 3,95 -165,7 161,7 | 37,2 74,6 73,0 -95,2 172,4 7
60 | 3,99 71,0 41,3 35,7 -69,4 39,9 -158,5 -166,4 4,12
61 | 4,00 -169,2 2054 | 33,9 173,1 -179,1 -80,3 -62,8 7,8
62 | 4,01 67,9 26,8 24,3 -175,2 64,4 -145,6 -160,9 4,5
63 | 4,07 -170,3 13,2 34,7 -174,3 176,2 -154,8 -174,8 7
64 | 4,11 -165,8 22,4 37,8 -68,2 50,0 -164,6 62,6 7,12
65 | 4,14 82,0 27,7 31,8 53,5 179,4 -152,8 -157,8 4
66 | 4,14 57,7 184,7 | 37,7 159,6 73,4 -87,2 32,8 3,5, 14
67 | 4,15 -162,9 1952 | 33,8 162,4 50,3 -81,9 -65,9 7,8
68 | 4,18 1715 6,6 33,1 178,3 63,7 -151,7 1735 3,7
69 | 424 | -161,1 12,2 33,7 57,0 -80,2 -149,9 -79,1 7,8
70 | 4,36 66,9 29,1 25,5 -169,6 -172,9 -151,0 56,5 4,5
71 | 4,38 -162,8 176,5 | 34,0 -64,1 -68,3 -94,7 61,1 7
72 | 443 -168,6 16,2 35,0 -172,5 177,9 -159,7 64,9 7
73 | 4,49 66,8 23,3 23,5 -176,6 59,6 1415 90,4 4,5
74| 4,62 66,9 174,1 | 34,5 -70,6 88,3 -91,0 -179,6 3,6
75 | 4,63 69,4 40,6 34,2 -67,6 50,0 -161,0 55,2 4,12
76 | 4,68 -169,0 16,9 34,8 -173,4 -177,6 -151,8 -80,5 7
77 | 4,75 -170,4 9,7 33,3 176,8 57,8 -149,1 -84,7 7
78 | 4,85 -170,2 8,7 33,2 178,4 65,4 -156,4 68,4 7
79 | 4,99 68,9 184,7 | 34,2 69,4 172,8 -90,6 40,7 3,6
80 | 5,31 -163,9 176,6 | 34,1 75,2 74,0 -95,2 55,6 7
81 | 5,31 -165,5 17,9 35,9 74,5 175,7 -160,3 48,8 7
82 | 544 | -168,7 9,5 31,6 67,5 -175,6 -149,5 -167,5 7
83 | 547 67,4 23,3 23,0 -175,8 67,3 -148,2 59,7 4,5
84 | 549 68,8 1845 | 335 -64,7 -68,7 -91,9 47,4 3,6
85 | 5,51 68,1 14,8 19,1 -68,5 167,7 -142,4 485 4,6
86 | 5,89 68,0 179,5 | 33,5 179,6 60,4 -85,9 -63,6 3,5
87 | 5,93 67,4 175,5 | 32,7 180,0 60,5 -92,1 179,9 3,5
88 | 6,02 80,9 28,1 30,6 56,0 -172,7 -155,8 61,9 4
89 | 6,08 69,0 11,0 17,3 54,3 -53,2 -140,3 61,9 4,6
90 | 6,11 69,4 185,7 | 33,9 72,9 87,1 -91,1 38,7 3,6
91 | 7,22 72,1 191,7 | 32,1 179,0 62,5 -91,7 48,0 3,5
92 | 7,46 78,4 150,4 | 40,0 50,5 -81,0 -100,5 177,9 3
93 | 7,53 77,1 156,4 | 38,5 53,5 74,1 -93,6 -61,6 3
94 | 8,95 77,8 155,1 | 354 53,1 -78,2 -104,5 54,0 3

IIpumimuxu. [Toznauenns nomenkaamypHux kymie B,v, 0, &, x, P, V., cmandapmmni [1], eonu nagedeni y epa-
dycax. AG — sidnocHa sinvbha enepzis [166ca 3a HOPMAABHUX YMO8, KKAL,/ MOAb. CMPYKmypHi xapaxmepu-
cmukxu odepixcano Ha pieni meopii DFT B3LYP /6-31G(d,p), enepzemuuni — wna pisni meopii MP2/6-
311++G(d,p)//DFT B3LYP /6-31G(d,p) [6]. Kongopmayii npoHymeposaro y nopsaoKy 3pocmanns ix ei0-
HOCHOL eHepeiil. [TosHauenns munie H-38’a3kie Ous. y maba. 2.
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Tabauysa 2

OcHo8Hi ceomempPuUtHi MA eAeKMPOHHO-MONOAOIUHT LAPAKMEPUCTNUKU BHYMPIUUHBOMOLEKYALPHUL
so0Hesux 38’3118 AH...B, aki cmabinidyioms yci moxHcausi Kongopmepu 2'-0e30Kcuy puduny

Tym , AB, A HB, A AHB, rpan P, a.0. Vip,ao0.
, H-38’sa30K - - - - -
H-sp’s3y min max min max min max min max min max
1 Cl1'H.O2 | 2,732 | 2,784 | 2,211 | 2,268 | 103,1 | 109,3 | 0,005 | 0,020 | 0,019 | 0,082
2 C2'H2..05'| 3,106 | 3,231 | 2,584 | 2,702 | 108,3 | 110,2 | 0,008 | 0,009 | 0,030 | 0,035
3 C2'H2..02 | 2,905 | 3,134 | 2,144 | 2,531 | 106,6 | 125,6 | 0,008 | 0,021 | 0,028 | 0,068
4 C3'H.O2 | 2,964 | 3,136 | 2,363 | 2,613 | 108,1 | 116,9 | 0,008 | 0,013 | 0,034 | 0,050
5 Ch'H1..02 | 3,038 | 3,686 | 2,305 | 2,942 | 105,0 | 144,2 | 0,004 | 0,013 | 0,016 | 0,043
6 Ch'H2..02 | 3,246 | 3,699 | 2,378 | 2,966 | 124,4 | 135,3 | 0,004 | 0,012 | 0,015 | 0,039
7 C6H..04' | 2,683 | 2,742 | 2,216 | 2,325 | 100,7 | 104,0 | 0,017 | 0,020 | 0,072 | 0,078
8 C6H..05' | 3,286 | 3,709 | 2,260 | 2,671 | 147,8 | 164,0 | 0,007 | 0,015 | 0,027 | 0,042
9 C3'H.HC6| 2,918 | 3,016 | 2,349 | 2,466 | 109,3 | 110,6 | 0,005 | 0,006 | 0,018 | 0,023
10 Ob'H..HC6| 2,787 | 2,957 | 2,213 | 2,304 | 116,9 | 124,2 | 0,006 | 0,019 | 0,025 | 0,077
11 O3'H..O05' | 2,918 | 3,071 | 2,185 | 2,406 | 125,4 | 131,3 | 0,012 | 0,016 | 0,041 | 0,053
12 O5'H..03' | 2,978 | 3,025 | 2,179 | 2,264 | 134,6 | 140,1 | 0,015 | 0,017 | 0,047 | 0,051
13 O5H'H..04' | 2,735 | 2,735 | 2,157 | 2,157 | 116,8 | 116,8 | 0,019 | 0,019 | 0,076 | 0,076
14 O5'H..O02 | 2,818 | 3,012 | 1,863 | 2,199 | 140,5 | 166,4 | 0,015 | 0,028 | 0,047 | 0,091
Tabauys 3

KinvkicHi xapakmepucmuku eHYMPIuUHbOMOACKYAAPHUL 800HE8UX 38’ A3K18, AKI 0LONAIOI0OMD
yci moxcausi Kongopmepu 2'-0e3okcuypuduny, 3a1exicHo 810 KoHPopmayii HYyKaeo3Udy

Tun . . . B Y &

, H-3B’a30k Kinpkicts [Syn|Anti| N | S

H-38 53Ky gt| t |g-|gt| t |g-|gt| t|g
1 C1'H..O2 16 0 16 | 4 |12 |5 | 4 |7 |11 4|1 |5 |5 |6
2 C2'H..O5' 9 3 6 01913313 [9]0]0]3]3]|3
3 C2'H..O2 21 20 1 11200913196 |7[8|7|8]6
4 C3'H..O2 21 21 0 |21 8|18 |5 |6 |9 |6 |86 |7
5 C5'H1..02 14 14 0 8 6 | 6|2 |6 |0]14|]0]|5]|4]|35
6 C5'H2..02 11 11 0 3 215|400 (115 | 3] 3
7 C6H..04' 37 0 37 |21 16|12 |15 |10 | 8 | 15|14 |13 |13 |11
8 C6H..05' 22 0 22 |9 |13]6 |9 |7 |15 7|08 ]| 7|7
9 C3'H..HC6 4 0 4 4 10| 3|1 |03 ]|0]1 111 2
10 O5'H..HC6 2 0 2 0j2]2]0[0|2]0]0]0]1 1
11 03'H..05' 5 2 3 510103 |]2]0]0[5]01]0]35
12 O5'H'..03' 4 2 2 4 10| 4]0 |0]0]0|4]2]|2]0
13 0O5'H..04' 1 0 1 01001 ]0]1T]0]1]0]0
14 0O5'H..02 8 8 0 3156|026 ]2]|0]3]|2]|3

Ax Bugwo i3 Taba. 1-3, 3-momixk H-3B’sA3KiB,
1110 BiAITIOBiIatOTh 3a MiATPUMAHHA anti-KOH(OP-
maniii dUrd, majinmommpenimmmy € C6H...04',
C6H...05' i C1'H...O2. IIikaBo, II[0 IpU IILOMY
3B’as3kyu C1'H...02 i C6H...04', 3 ogHoro 6okry, Ta
C1'H...02 i C6H...05', 3 inmoro, € ajJbTepHATUB-
HUMM, TOOTO He CIiBiCHYIOTH IIOTIAPHO B 3KOJHOMY
3 KoH(popMepiB 3 ABOMA 3B’ A3KaMm. bBijbIlie TOro,
H-3’a3ku C1'H...02, C6H...04' i C6H...05" Ta-

KOYK HE «YIKMBAIOTBCA» Pa3oM yTPbOX, TOOTO He
iCHYIOTH B JKOIHOMY i3 KoHGopMepiB. BogHouac
3B’askn C6H..0O4' i C6H...O5'
(0ipyprytore) y 12 rondopmepax. H-3B’aA3Kku
C1'H...02 1 C6H...05' «y:xmuBaroTbeca» pazom y 10

CIiBICHYIOTb

KOH(OpMepax JuIlle 33 HAABHOCTI TPETbLOTO
H-3B’sa3xky — 3xebinbmroro C2'H2...05'".

3-1oMisk 3apiKCOBaHMX HAMM BHY TPIIIIHbOMO-
nekynapuux H-3B’aA3KiB, Aki crabinmizyrooTs yci

38

Ukrainica Bioorganica Acta 1(2006)




Brympiwnvomosekyssapri 600Hes: 368’ A3KU 8 YCiX MOHCAUBUL KOHPOpMepax 2'-0e30KCUYPUOUHY

63

Puc. 1. BHympiuuHvbomoneKYAaPHL 600He8T 38’ A3KU (NO3HAUEHT NYHKMUPOM) Y 0eaKuUX 6I0A021UHO 8AHCAUBUL
KoHgopmepax 2'-0e3okcuypuduny. [losnavenns (dus. maxox maba. 1): 1 — ocHosHul (eHepeemuyHo Hati-
guzioHiwull) Korgopmep; mpu napu xKorgpopmepis 31 7, 36 © 82 ma 49 1 63, Axi moxncHa podzasdamu K MO-
0envHi CMPYKMYPHL NAHKU CNIPAALHUL 00HOAAHYI0208UL NOATHYKALOMUOLE (3-TLOMIHC HUX Nepua napa —
moleavHa cmpykmypHa aanka 0gocnipanvnoi JHK); 14 — xkongopmep — modeavHa cmpyrxmypHa AaHKA
JHE 13 syn-opienmayiero ocHo8U 810HOCHO YYKPOBO2ZO 3aAAUWKY; H3 — KoHPopmep — mo0eavHa CmMPYKmyp-

Ha nanka Z-JHK.

moskJsmBi koHpopmepu dUrd, — OH...O, CH...O i
CH...HC, CH...HO — HaiibinbIry yBary mmpuBep-
TaloTh N0 cebe ocraHHI nBa. XapaKTEpHOIO ix
03HAKOIO € Te, 110 B HUX JOHOPOM i aKIIEIITOPOM
H-3B’sizyBaHHA € aToMu BonHI0 nBOX PiB3HUX
rpyn — CH i OH. ¥ HykJIeo3uzax iX BUABJIEHO
HaMmu BlepIte. Pagilte MeTooM aHasi3y TOIIOJIO-
rii eslekTpoHHOI rycTHM BOHM OyJn 3achikcoBani
y IeAKMX aMiHOKmcjorax [16], a Bumepie npen-
craBJeHi B JiTepatrypi (Ha nmpuriani H-3B’A3Ky
Misk eJIeKTPOHENTPaJIbHOI 1 JeIIpOTOHOBAHOIO
mostekyaamu Bogu HOH...HO) y moHorpadpii [17].
Onmcani TaKOK IPUKJIAAY €KCIIEPVMEHTAJIbHOTO
crioctepeskenHa noxpibuux H-3p’as3kiB (gus. [16,
17] i maBemeny Tam 6ibaiorpadiro). Huni ix mpo-

JIOB}KYIOTh iIHTEHCYBHO BUBYATH 374€01JIBITIOTO Te-
opeTnYHUMM (KBAaHTOBO-XIMiYHMMM) METOIAMU
[18].

Haromsocumo, 1110 Maiiske BCi BHy TPIiIIHBOMOJIE-
KyJapHi H-3B’A3KM (BUHATKM CTOCYIOTBCA BOCBMU
3B’sa3kiB C5'H1...02, oguoro 38’sa3ky C5'H2...02 ta
oxnoro 38’asky C3'H...HC6, To6ro 10 H-3B’s13KiB
i3 175) BinMOBiZAIOTH KJIACUYHUM IeOMETPUYHUM
BUMoOram (ams. TabJ. 2) — nysa 38’ askis AH...B cy-
Ma BaH-Jep-BaaJbCcOBMUX pafiyciB atomis H i B
IIOBMHHA IlepeBuIlyBaTu Bifcranb HB (mmas Hai-
yoKMBaHimoi cucremu paniycis [19] Buiesrazana
BeJMYMHA CTAHOBUTH 2,72 1 2,40 A musa atomis H
ta O i H Ta H Binnosiguo). IIpu nbomy HaliMeHIIT
BesmayHM KyTiB H-3B’aA3yBanua AHB crnocrepi-
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rarotbesa A 3B’s3kiB C6H...O04', ix mi"imaJbHe
3adixcoBaHe 3HaueHHA cTaHOBUTD 100,7". OueBnp-
HO, BOHO € TIpaHMYHNMM i H-3B’A3KiB Tumy
CH...O, npunaimui 11i T H-38’a3kiB y dUrd
MalOThb KyTH 3B’ A3yBaHHA, 1[0 IEPEBUIITYIOTH 97,1".
EnexTpoHHO-TOMOJNIOTIUHI XapaKTepPUCTUKY BHYT-
pimtEEOMOJIERYIAPpHMX H-3B’A3KiB, a came napa-
MeTpiB p i V?p, TeK MOTPAIJIAIOThL y HaBeJeHi B
gitepatypi mexxi [20]. IIpuBepTae no cebe yBary
ToI (pakT, 1o H-3B’A3KNM 3a y4yacTi ZoBOJII KUCJIIO]
rpynu C6H [21] xapaKkTepu3yOThCA BeJIMINHAMN
p i V?p Takoro K NopAnKYy, AK i KiacuyHi H-3B’aA3-
ku OH...O (TabJu. 2), 1110 BKa3ye Ha iX BiJHOCHO Be-
JUKy MirHicTb. OToKe, € BCi mificTaBu Kaacugiky-
BaTy BCl BUABJIEHI Ta OXapaKTepu30BaHI HaMu
BHYTPILIHBOMOJIEKYJIAPH] 3B’A3KM y KOH(pOpMe-
pax dUrd A BogHEBI.

JlocTaTHLO BeJnKa KijgbkicTs H-3B’s13KiB masa
HaM 3MOTy 3aCTOCYBaTM CTATUCTUYHI MeTonu, a
caMe JIiHITHO-KOPeJIAIiiHMII aHaJi3, 111006 BcTa-
HOBUTHU JesAKl 3aKOHOMIPHOCTi, fAKi CTOCYIOTBhCA
ixHbOI pupoan. Tak, 30kpeMa, HaM BAAJIOCA BU-
ABUTY JIOBOJII CUJIBHY KOPEeJIAIII0 MiXK IIapaMer-
pamu p i Vp (0,94), a Takoxx p i1 HB (-0,87) Ta

V2p i HB (-0,74). lna nopiBHAHHA HaBeJeMO Ta-
KOK JaHl IJA KoedillieHTiB JiHIHOI Kopesarii
misk p i AB (-0,75) Ta V*p i AB (-0,85). IIi rope-
JAIii BKa3yloThb Ha Te, 110 ITapamerpu p i V?p
OnUCYI0Th MilHicTs H-3B’A3KiB, TOOTO GiblImMm
iX 3HaYeHHSAM BiANOBIZAIOTHL CUJBHIII 3B’sI3KN.
ITett BMCHOBOK y3TOJKYETBCA 3 ICHYIOUMMU JIiTe-
paryparMu naaumu [18].

BucnoBku. Taxkum 4umHOM, 37000yTi HaMu pe-
3yJbTaTy 3HAYHO PO3LIMPIOIOTH i JIOIIOBHIOIOTH
HaBeJIeHy B JiTepatrypi iHopMmaIlliio mpo BHYT-
pimrEbOMONIeRyIApHI H-3B’A3KM B 130/1bOBAaHUX
OipUMIAVHOBUX HYKJIE03UOAX, OJepsKaHi MeTo-
JIOM aHaJIi3y TOIIOJIOTi] eJIEKTPOHHOI rycTuHy [14,
15]. Boru cBifuaTh PO CKJIANHY cucTeMy cTali-
Jiganii iX ycix MOKJIMBUX KOH(POPMEPIB CIIely-
piuHMMHM BHyTpilIHBOMOJIERYIApHUMY H-3B’A3-
KaMH, AKi OifoTb Ha (POHI Hecrenm@idHUX eJeK-
TPOCTATUYHNUX (KYJIOHIBCBKMX) B3aEMOIIN MK
OCHOBOIO 1 ITyKPOBYIM 3aJIMIIIKOM.

Aemopu wupo daxyroms €.II. FOpenxy 3a
mexHiuHy donomozy U ysazy 0o pobomu.
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Intramolecular hydrogen bonds in 2'-deoxyuridine conformers: results of non-empirical
quantum chemical analysis of electron density topology
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Abstract. In 94 all the conceivable conformers of minor nucleoside 2'-deoxyuridine 14 types of intramolecular
hygrogen bonds (among the total number of 175 ones) were first established by the AIM (Atom-in-Molecules) theory
analysis of electron density topology obtained at the BSLYP/6-31G(d,p) level of quantum chemical calculations. These
types are C1'H..O2, C2'H2..05', C2'H2..02, C3'H...02, C5'H1..02, C5'H2..02, C6H..04', C6H..0O5", C3'H..HC6, O5'H..HC6,
0O3'H..05', O5'H..03', O5'H..04', O5'H..02. Conformational, geometric and electron-topological properties of H-bonds

are presented.

Key words: 2'-deoxyuridine, nucleosides, intramolecular hydrogen bonds, electron density topology analysis, quan-

tum chemical conformational analysis.
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