
Вступ. Дослідження конформаційних мож�
ливостей ізольованих нуклеозидів і з’ясуван�
ня природи внутрішньомолекулярних взаємо�
дій, зокрема водневих (H) зв’язків, які їх стабі�
лізують, є класичною проблемою сучасної біо�
хімії, молекулярної фармакології та структур�
ної біології [1, 2]. Саме в цій площині лежать
відповіді, які дають змогу зрозуміти біологічну
активність модифікованих нуклеозидів і «мо�
лекулярну логіку» просторової будови й функ�
ціонування нуклеїнових кислот.

У попередніх наших роботах реалізовано
новий підхід до теоретичного конформаційного
аналізу 2’�дезоксирибонуклеозидів: квантово�
хімічним методом функціоналу густини на

рівні теорії MP2/6�311++G(d,p)//DFT B3LYP/6�

31G(d,p) вперше отримано повне конформацій�
не сімейство 1’,2’�дидезоксирибози — модель�
ного цукрового залишку [3]. На його основі
вперше проведено повний конформаційний
аналіз усіх канонічних нуклеозидів. Такий же
підхід започатковано нами і для канонічних
рибонуклеозидів. Уже ретельно досліджено
конформаційні властивості 1’�дезоксирибози
— модельного цукрового залишку рибонук�
леозидів [4] — і на його основі вперше про�
ведено повний конформаційний аналіз цити�
дину [5], уридину [6] і гуанозину [7]. 

Ця робота присвячена повноформатному
квантово�хімічному конформаційному аналізу
аденозину (Ado) і дослідженню природи внут�
рішньомолекулярних Н�зв’язків у всіх його
стійких конформерах.

Матеріали і методи. Для вивчення конфор�
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Резюме. Квантово�хімічним методом функціоналу густини на рівні теорії MP2/6�311++G(d,p)//DFT

B3LYP/6�31G(d,p) проведено вичерпний конформаційний аналіз аденозину — канонічного нуклеозиду

РНК. Представлено основні геометричні, енергетичні та полярні характеристики всіх його 137 стійких кон�

формерів, а також конформаційні рівноваги в діапазоні температур 298,15�420 К. Встановлено, що за T=298,15 К

syn:anti=45,0%:55,0%, S:N=98,6%:1,4%, а за T=420 К syn:anti=34,9%:65,1%; S:E:N=93,3%:0,4%:6,3%. Методом

квантово�хімічного аналізу топології електронної густини (теорія атомів у молекулах Бейдера) у всіх мож�

ливих конформерах зафіксовано 20 типів внутрішньомолекулярних водневих зв’язків (їх загальна кількість

— 312): C2’H2...O5’, C2’H2…N3, C3’H…N3, C3’H…HC8, C5’H1…N3, C5’H1…N9, C5’H1…C8, C5’H2…N3,

C5’H2…N9, C5’H2…C8, C8H…O5’, O2’H...O3’, O2’H...N3, O3’H...O2’, O3’H...O5’, O5’H...O3’, O5’H…N3, O5’H…N9,

O5’H...C8 і O5’H...HC8. Представлено їх конформаційні властивості, геометричні й електронно�топологічні ха�

рактеристики. 

Ключові слова: аденозин, конформаційний аналіз, внутрішньомолекулярні водневі зв’язки, аналіз топо�

логії електронної густини, DFT.



маційних властивостей Ado використано те�
орію функціоналу густини (DFT) із застосу�
ванням гібридного обмінно�кореляційного функ�
ціоналу електронної густини в узагальненому
градієнтному наближенні B3LYP [9�11]. Для
оптимізації геометрії ми скористалися стан�
дартним набором базисних функцій 6�31G(d,p),
які задовільно зарекомендували себе для по�
дібних завдань [3�7]. Усі зоптимізовані кон�
формери перевірено на стійкість за відсутнос�
ті уявних частот в їх коливальних спектрах.
Останні отримано на згаданому рівні теорії в
гармонійному наближенні. 

Наявність внутрішньомолекулярних Н�
зв’язків встановлювали методом квантово�
хімічного аналізу топології електронної густи�
ни за Бейдером [8], використовуючи програм�
ний пакет AIM2000. Хвильові функції для
аналізу розподілу електронної густини розра�
ховано на рівні теорії DFT B3LYP/6�31G(d,p).

Усі квантово�хімічні розрахунки проведено

із застосуванням програмного пакета «GAUS�
SIAN03» для платформи Win32 [11].

У роботі використано стандартні позначен�
ня класичних конформаційних змінних [13].
Для характеристики просторової орієнтації
гідроксильної групи O2’H додатково введено
торсійний кут η=C3’C2’O2’H, а для опису
взаємної орієнтації зв’язків O3’C3’ і C2’O2’ —
торсійний кут θ=O3’C3’C2’O2’ (рис. 1). За міру
конформаційної мінливості того чи іншого
структурного параметра (довжини зв’язку,
величини валентного чи торсійного кута) вико�
ристано безрозмірну величину Î, що є відно�
шенням стандартного відхилення величини
структурного параметра до його середнього
значення.

Коефіцієнти лінійної кореляції між торсій�
ними кутами, які змінюються від 0 до 360°, об�
числювали за методикою, запропонованою і
реалізованою в роботі [14].

Результати й обговорення. Здобуті резуль�
тати представлено в табл. 1�3 (http://bioorga�
nica.org.ua/UBAdenovo/pubs_5_2_07/Zhura�
kivsky_2007_2.pdf) і на рис. 2�4. Їх аналіз дає
змогу зробити такі висновки. 

ККооннффооррммааццііййнніі  ввллаассттииввооссттіі.. Уперше вста�
новлено, що ізольований Ado має 137 пар дзер�
кально симетричних стійких конформерів,
які за нормальних умов лежать у діапазоні
відносних енергій Гіббса 0�11,35 ккал/моль. За
своїми конформаційними ознаками й кіль�
кістю вони розподілені таким чином. 

Syn�орієнтація цукрового залишку віднос�
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Рис. 1. Структура і позначення атомiв моле'
кули аденозину та її основних конформаційних
змінних.

Рис. 3. Конформацiйнi кiльця для основних струк'
турних параметрiв аденозину.

Рис. 2. Залежнiсть вiдносної вiльної енергiї Гiббса
ÎG (а) та максимального вигину кiльця цукрово'
го залишку νmax (б) вiд фазового кута псевдообер'
тання фуранозного кільця цукрового залишку P
усіх можливих конформерів аденозину.



но нуклеотидної основи зафіксована у 56 кон�
формерах (39,3°#χsyn#87,9°), 81 конформер має
anti�орієнтацію (142,8°#χanti#179,2°; �180,0°#χanti

#�106,1°). Переважна більшість anti�конфор�
мерів і значний діапазон їх торсійних кутів χ
свідчить про те, що для них, на відміну від syn�
конформерів, мають місце менші стеричні об�
меження, зумовлені невалентною взаємодією
між цукровим залишком та основою. 

Формально кількість конформерів із північ�
ною (N) конформацією фуранозного кільця цу�
крового залишку (315°<PN<360°; 0°#PN<45°) (їх
51) помітно менша, ніж кількість конформерів
із південною (S) конформацією фуранозного
кільця (135°<PS#225°) (їх 72). 7 конформерів
мають значення кута псевдообертання 45°<PE

#135°, що лежать у східному (E) квадранті, ще
7 конформерів 225°<Pw#315° знаходяться в
західному (W) квадранті. Ширший діапазон
кутів псевдообертання P у першому випадку
свідчить про те, що S�конформери стерично
менше обмежені, ніж N�конформери. При цьо�
му S� і N�конформери не зводяться лише до
«класичних» відповідно С2’�endo та С3’�endo,
хоча кількість останніх у загальній чисель�
ності свого підсімейства є максимальною (від�
повідно 56 і 33), проте поряд з ними спостеріга�
ються й інші конформери: 12 — С3’�exo, 10 —
С4’�exo, 9 — С2’�exo, 7 — С4’�endo, 6 — С1’�
exo, 2 — С1’�endo, 1 — O4’�endo. 

Розподіл значень торсійних кутів γ для всіх
можливих конформерів Ado — тримодальний.
При цьому вони займають три доволі вузькі
сектори: g+ (38,8°#γg+#65,1°) (42 конформери), t

(158,2°#γt#180,0°; �180,0°#γt#�169,8°) (48 кон�
формерів) і g� (�75,6°#γg�#�53,1°) (47 конфор�
мерів). Тримодальний розподіл також має міс�
це і для кутів β, які займають ті ж сектори g+, t і
g�: g+ (42,7°#βg+#85,7°) (52 конформери), t
(167,0°#βt#180,0°; �180,0°#βt#�169,7°) (43 конфор�
мери) і g� (�88,3°#βg�#�49,2°) (37 конформерів).
Два конформери мають значення кута β=�94,9° і
�90,6°, що прилягають до сектора g�, а ще три
— β=90,6°, 91,6° і �96,8°, що прилягають до сек�
тора g+. Для кута ε маємо сектори, що тільки
частково збігаються зі стандартними g+, t і g�:
g+ (25,2°#εg+#38,0°; 53,7°#εg+#100,4°) (52 кон�
формери), t (142,8°#εt#159,3°; �175,7°#εt#�145,2°)
(46 конформерів) і g� (�96,5°#εg�#�49,1°) (39 кон�
формерів). Торсійні кути δ для всіх можливих
конформерів Ado не мають чіткого розподілу
на сектори і лежать у межах 75,2°#δ#159,0°. 

Таким чином, спостерігається приблизно
рівномірний кількісний розподіл усіх можли�
вих конформерів Ado за класичними торсій�
ними кутами γ, β і ε в секторах g+, t і g�.

Гідроксил у положенні 2’ приймає три орі�
єнтації (торсійний кут η=C3’C2’O2’H). Це сек�
тори кутів t (167,7°#η#179,7°; �179,9°#η#142,9°)
(43 конформери); g+ (14,6°#η#80,5°) (54 кон�
формери) і g� (�101,4°#η#�26,3°) (40 конформе�
рів). Сектор g+ розщеплений на два — вужчий
(66,8°#η#80,5°) (16 конформерів зі зв’язком
O3’H…O2’) і ширший (14,6°#η#43,7°) (38 кон�
формерів зі зв’язком O2’H…O3’ за двома ви�
нятками). Взаємна орієнтація зв’язків O3’C3’ і
C2’O2’ така, що торсійний кут θ лежить у двох
вузьких секторах — �44,3°#θ#�15,9° і 12,9°#θ#
44,6°.

Вивчаючи структурні особливості всіх
можливих конформерів Ado, ми не обмежили�
ся лише аналізом їх основних (номенклатур�
них) характеристик, а дослідили конформа�
ційну мінливість усіх без винятку структур�
них параметрів, зокрема довжин хімічних
зв’язків, величин валентних і торсійних кутів,
що описують неплощинність гетероциклу ос�
нови й вихід глікозидного зв’язку із середньої
площини гетероциклу основи. Зафіксовано та�
кі закономірності.

Нуклеотидна основа у складі нуклеозиду є
практично пласкою. Нами не зафіксовано стати�
стично значущого відхилення від планарності в
порівнянні з ізольованою основою — аденіном.
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Рис. 4. Температурна залежність відношення
заселеностей конформерів аденозину syn:anti
та north:south.



Іншою структурною особливістю конфор�
мерів Ado є вихід глікозидного зв’язку C1’N9
із середньої площини імідазольного кільця ос�
нови. Середньою площиною кільця вважаєть�
ся площина, проведена через його атоми таким
чином, щоб забезпечити мінімальне значення
суми квадратів відстаней від них до цієї пло�
щини. Відповідно до здобутих результатів кут
виходу зв’язку C1’N9 із площини імідазольно�
го кільця основи змінюється від �1,7° до +2,2°
(знак «+» відповідає випадку, коли вектори
N9C4, N9C8 і N9C1’ утворюють праву трійку).

Також ми встановили, що модуль кута між
екзоциклічним зв’язком C6N6 і площиною ше�
стичленного кільця основи змінюється від 0,2°
до 1,5°. Щодо структурної поведінки аміногру�
пи основи, то розрахунок значень кутів між
зв’язком C6N6 та її площиною H1N6H2 пока�
зує, що вони змінюються від 1,1° до 23,1° для
різних конформерів.

З�поміж усіх хімічних зв’язків нуклеозиду
конформаційно найчутливішим є зв’язок C2’O2’.
Для нього параметр Î складає 0,0086, довжи�
на зв’язку змінюється в межах 1,390�1,435 C, а
середнє значення дорівнює 1,413 C. Для гліко�
зидного зв’язку C1’N9 Î складає 0,0077, дов�
жина зв’язку змінюється в межах 1,436�1,482 C,
а середнє значення дорівнює 1,457 C. Для по�
рівняння зазначимо, що для зв’язків N3C4 і
C4N9 основи 0,0020#Î#0,0023, для зв’язків
C6N6, N7C8, N1C2, C8H і C8N9 0,001#Î#0,002,
а зв’язки C5N7, N1C6, C2N3, C4C5, C5C6,
N6H1, N6H2 і C2H основи є конформаційно
найменш чутливими (Î<0,001). У цукровому за�
лишку найбільші значення Î після C2’O2’ ма�
ють зв’язки C3’O3’, O2’H і C4’O4’ (0,0053<Î<
0,0064), а мінімальне значення Î спостеріга�
ється для зв’язка C1’H (Î=0,0017). Таким чи�
ном, хімічні зв’язки цукрового залишку зага�
лом конформаційно лабільніші, ніж хімічні
зв’язки основи.

Така ж закономірність спостерігається і
для валентних кутів: валентні кути цукрового
залишку конформаційно лабільніші, ніж ва�
лентні кути основи. В основі параметр Î для
них змінюються від 0,0005 (N1C6C5, N1C6N6)
до 0,0038 (N3C4N9). У цукровому залишку ці
зміни значно більші і сягають 0,0247 (C1’C2’O2’).
При цьому ще чотири валентні кути мають
максимальні значення Î: C2’C3’O3’ (0,0240),

O5’C5’H1 (0,0233), C4’C5’O5’ (0,0215), і O5’C5’H2
(0,0210). Мінімальне ж значення Î=0,0036 спо�
стерігається для кута H1C5’H2. 

Таким чином, за всіма структурними озна�
ками азотиста основа Ado є конформаційно
більш консервативною, ніж цукровий залишок. 

ККоорреелляяццііййнніі  ззааккооннооммііррннооссттіі.. На основі
даних для повного сімейства конформерів Ado
ми застосували статистичні підходи, щоб вия�
вити взаємозв’язок між торсійними кутами, і
зафіксували такі статистичні закономірності. 

По�перше, має місце доволі сильна коре�
ляція (за одним винятком, який наведемо ос�
таннім) між торсійними кутами δ і ν3 (�1,00),
ν2 (0,97), ν1 (0,86), ν4 (�0,83), ν0 (�0,35) (тут і ниж�
че в дужках наведено коефіцієнти лінійної ко�
реляції). Окрім того, спостерігається доволі
сильна кореляція між торсійними кутами ν1 і
ν2 (0,96), ν3 (�0,85), ν0 (�0,78), між ν2 та ν3 (�0,97),
ν4 (�0,67), ν0 (�0,57), між ν3 і ν4 (0,84). Найслабше
корелюють між собою кути ν1 і ν4 (�0,43), ν0 і
ν3 (0,34), ν4 (�0,23). 

По�друге, встановлено, що торсійні кути β,
γ, ε і χ порівняно слабко корелюють як між со�
бою, так і з торсійними кутами ν0÷ν4 (значення
відповідних коефіцієнтів лінійної кореляції не
перевищує по модулю 0,14). 

Конформаційний аналіз свідчить про те, що
довжина глікозидного зв’язку Ado як конфор�
маційний параметр сильніше корелює з дов�
жинами хімічних зв’язків основи, зокрема
C5N7 (�0,85), а не цукрового залишку, де його
максимальна кореляція з довжиною зв’язку
C1’O4’ складає �0,54. Для кореляційного зв’яз�
ку між довжиною глікозидного зв’язку C1’N9 і
величинами валентних кутів цукрового за�
лишку найбільший коефіцієнт кореляції спос�
терігається лише для кута O4’C1’H (�0,69), усі
інші по модулю менші за 0,44. Для валентних
кутів основи найбільше значення 0,66 для ку�
тів N1C6C5, N9C8H (�0,63), N7C8H (0,60) і
C5C6N6 (�0,60); для інших кутів воно не пере�
вищує по модулю 0,38. Найсильніше довжина
глікозидного зв’язку корелює з трьома торсій�
ними кутами — C4’O4’C1’N9 (0,78), C4’O4’C1’H
(0,75) і ν0 (�0,75). Для інших торсійних кутів
рівень кореляції не перевищує по модулю 0,68.
На противагу поширеній точці зору про на�
явність структурної кореляції між довжиною
глікозидного зв’язку та торсійним кутом χ у
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пуринових нуклеозидах [1] (зафіксовану, до
речі, в кристалічному стані) сильної кореляції
в конформерах ізольованого Ado не зафіксо�
вано, принаймні її величина не перевищує 0,58.

Цікаві кореляційні закономірності виявле�
но для торсійного кута χ: з’ясувалося, що він
доволі сильно корелює не з одним�двома, як це
вважалося раніше [1], а з цілою низкою струк�
турних параметрів — довжин зв’язків, вели�
чин валентних і торсійних кутів. Так, кут χ ко�
релює з довжинами валентних зв’язків N3C4
(0,66), C5N7 (�0,60), для інших зв’язків коре�
ляція менше 0,60; валентних кутів N9C8H
(�0,72), C2N3C4 (0,69), N3C4N5 (�0,66) і C1’N9C8
(0,61), для інших кутів кореляція менше 0,60; а
також з 5 торсійними кутами, до визначення
яких входить зв’язок C1’N9, кореляція рівна
по модулю 1. Ще для 6 кутів значення ко�
ефіцієнтів лінійної кореляції із врахуванням
кругової корекції перевищують по модулю
значення 0,70.

Привертає до себе увагу те, що орієнтація
гідроксилів у положеннях 2’ і 3’ взаємонеза�
лежна, оскільки коефіцієнт кореляції між тор�
сійними кутами ε і η близький до нуля (0,01).

Щодо полярних властивостей Ado: нуклео�
зид має великий дипольний момент, який
сильно змінюється від конформера до конфор�
мера і лежить у межах 0,57÷6,80 D.

ККооннффооррммааццііййнніі  ррііввннооввааггии.. На основі енер�
гетичних характеристик усіх конформерів
Ado чисельно охарактеризовано його конфор�
маційні рівноваги в діапазоні температур
298,15�420 K (рис. 4). Так, за 420 К (таку темпе�
ратуру зазвичай використовують в експери�
ментах з матричної ізоляції [15]) syn:anti=
34,9%:65,1%, а S:E:N=93,3%:0,4%:6,3%.

Виявилося, що рівновага syn:anti за темпе�
ратури T=298,15 K сильно зсунута праворуч
(syn:anti=45,0%:55,0%), а рівновага S:N — у бік
S�конформерів (S:N=98,6%:1,4%). При цьому
співвідношення між «класичними» й «некла�
сичними» конформерами фуранозного кільця
цукрового залишку таке: для S�підсімейства
— C3’exo (98,6 %), для N�підсімейства — C3’endo
(1,3 %), C4’exo (0,1 %). Для інших підсімейств
заселеність не перевищує 0,01 %.  

Також зафіксовано такі закономірності (у
дужках наведено заселеності за T=298,15 K).
Конформери з γ∈g+ (93,3 %) домінують над

конформерами з γ∈t (3,7 %) і γ∈g� (3,0 %). Кон�
формери з β∈g+ (75,8 %) — над конформерами
з β∈t (19,2 %) і β∈g� (5,0 %); при цьому конфор�
мери β∈g+ syn�любні (44,3 проти 31,4 %). Для
інших конформерів переважає anti�конфо�
рмація: β∈t (18,8 проти 0,5 %) і β∈g� (4,7 % про�
ти 0,2 %). Конформери з ε∈t (83,2 %) переважа�
ють над конформерами з ε∈g� (16,1 %) і ε∈g+ (0,6
%). При цьому конформери з ε∈t є anti�лю�
бними (54,7 проти 28,5 %), інші з ε∈g� — syn�
любними (16,1 проти 0,04 %), конформери з
ε∈g+ також є syn�любними (0,5 проти 0,2 %). 

ВВннууттрріішшннььооммооллееккуулляяррнніі ввооддннееввіі ззвв’’яяззккии..
Здобуті результати щодо внутрішньомолеку�
лярних Н�зв’язків у конформерах Ado предс�
тавлено в табл. 1�3 (http://bioorganica.org.ua/
UBAdenovo/pubs_5_2_07/Zhurakivsky_2007
_2.pdf). У 137 конформерах Ado зафіксовано
20 типів внутрішньомолекулярних H�зв’язків
(їх загальна кількість — 312), а саме — C2’H...O5’
(18 зв’язків), C2’H…N3 (62), C3’H…N3 (25),
C3’H…HC8 (4), C5’H1…N3 (7), C5’H1…N9 (1),
C5’H1…C8 (3), C5’H2…N3 (14), C5’H2…N9 (4),
C5’H2…C8 (1), C8H…O5’ (17), O2’H...O3’ (58),
O2’H...N3 (19), O3’H...O2’ (51), O3’H...O5’ (4),
O5’H...O3’ (7), O5’H…N3 (13), O5’H…N9 (2),
O5’H...C8 (1) і O5’H...HC8 (1). Вони розподіля�
ються на дві різновеликі групи — H�зв’язки,
що локалізовані в цукровому залишку (типи 1,
12, 14�16; їх загальна кількість — 138), і зв’яз�
ки між нуклеотидною основою та цукровим за�
лишком (їх 174, типи 2�11, 13, 17�20) (числові
позначення типів H�зв’язків подано в табл. 2).
Природно, що H�зв’язки між основою та цук�
ровим залишком дуже чутливі до їх взаємної
орієнтації. Так, зв’язки типу 4, 7, 9, 11, 13 і 18
реалізуються лише в anti�конформерах, а
зв’язки типу 3, 8 і 17 — у syn�конформерах
Ado. Внутрішньоцукрові H�зв’язки менш чут�
ливі до взаємної орієнтації залишку і основи,
але зв’язки 1, 12 і 14 є anti�любними, а зв’язки
типу 16 — syn�любними. Водночас внутріш�
ньоцукрові H�зв’язки дуже чутливі до кон�
формації цукрового залишку: тип Н�зв’язків 1
реалізується лише в S�конформаціях, а типи
15 і 16 — тільки в N�конформерах цукрового
залишку. З�поміж H�зв’язків між цукровим
залишком та основою найчутливішими до кон�
формації залишку є типи 5 і 18, що реалізу�
ються лише в S�конформерах, і типи 3, 4 і 7, які
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спостерігаються тільки в N�конформерах цук�
рового залишку. Серед решти є як S�любні
(типи 8, 9, 13 і 17), так і N�любні (тип 11). 

Для деяких типів H�зв’язків спостерігаєть�
ся також істотна залежність й від інших кон�
формаційних параметрів (табл. 1, 3). Так, H�
зв’язки типу 1, 4 і 18 реалізуються лише за
γ∈g+, зв’язки типів 5 і 7 — за γ∈t, 8�9 і 15�16 —
за γ∈g�, 7 і 9 — за ε∈g+, 15 — за ε∈g�, 4, 16 і 18
— за β∈g+, 7, 9 і 18 — за η∈g+, 13 — за η∈t. 

У конформерах Ado внутрішньомолеку�
лярні H�зв’язки в більшості випадків співісну�
ють. У 8 конформерах (2 anti та 6 syn) нами
зафіксовано 4 H�зв’язки, у 54 конформерах (27
anti та 27 syn) — 3 зв’язки, в 43 конформерах
(24 anti та 19 syn) — 2 різні зв’язки, і у 32 кон�
формерах (28 anti та 4 syn) спостерігається ли�
ше один зв’язок. Не виявлено жодного кон�
формера, який би не був охоплений H�зв’яз�
ками.

З�поміж зафіксованих внутрішньомолеку�
лярних H�зв’язків, які стабілізують усі мож�
ливі конформери Ado, — CH…O, CH…N,
OH…C, CH…C, OH…HC і CH…HC — найбільшу
увагу привертають до себе два останні. Харак�
терною їх ознакою є те, що донором і акцепто�
ром H�зв’язування є атоми водню двох різних
груп.

Зауважимо, що переважна більшість (89,4 %)
внутрішньомолекулярних H�зв’язків (винят�
ки стосуються 1�го зв’язку C2’H...O5’, 9�ти —
C2’H…N3, 2�х — C3’H…N3, 3�х — C3’H…HC8,
3�х — C5’H1…N3, 1�го — C5’H1…C8, 9�ти —
C5’H2…N3, 4�х — C5’H2…N9 і 1�го — C5’H2…C8,
тобто всього 33 зв’язків із 312) задовольняє
класичні геометричні вимоги (табл. 2). Для зв’яз�
ків AH…B сума ван�дер�ваальсових радіусів
атомів H і B [16] перевищує відстань HB. При
цьому найменша величина кутів H�зв’язуван�
ня AHB спостерігається для зв’язків C2’H...N3.
Мінімальне зафіксоване значення складає
99,4°. 

Електронно�топологічні характеристики
внутрішньомолекулярних H�зв’язків — пара�
метрів ρ і ∇2ρ — теж входять до наведених у
літературі меж [17, 18]. Отже, є всі підстави
класифікувати всі виявлені й охарактеризо�
вані нами внутрішньомолекулярні зв’язки в
конформерах Ado як водневі.

Достатньо велика кількість зафіксованих

H�зв’язків дозволила нам застосувати статис�
тичний метод лінійно�кореляційного аналізу,
щоб встановити деякі закономірності, які сто�
суються їх природи. Так, зокрема, виявлено
доволі сильну кореляцію між параметрами ρ і
∇2ρ (0,93),  ρ і HB (�0,95), ∇2ρ і HB (�0,94). Наве�
демо також коефіцієнти лінійної кореляції між
ρ і AB (�0,82) і ∇2ρ і AB (�0,94). 

Зафіксовано прояви внутрішньомолеку�
лярних Н�зв’язків в інфрачервоних коливаль�
них спектрах. При утворенні Н�зв’язків C8H...O5’
інтегральна інтенсивність валентного коли�
вання ν (C8H) (інтенсивність, як відомо [19], є
одним з найчутливіших індикаторів Н�зв’язу�
вання) зростає в середньому в 16,5 раза по�
рівняно із середньою інтенсивністю цього ж
коливання, що не втягнуте у Н�зв’язок (при
цьому бралися до уваги лише anti�конформе�
ри).

При утворенні H�зв’язків O2’H…N3 інтег�
ральна інтенсивність валентного коливання ν
(O2’H) зростала в середньому в 13,2 раза
порівняно із середньою інтенсивністю в тих
anti�конформерах, у яких цей H�зв’язок від�
сутній, а частота валентного коливання в се�
редньому зменшувалася на 272 см�1 (враховано
масштабний множник 0,9608 [20]). Для кон�
формерів із зв’язком O5’H…N3 зростання ін�
тегральної інтенсивності валентного коливан�
ня ν (O5’H) порівняно із середньою інтенсив�
ністю в тих syn�конформерах, де цей H�зв’я�
зок відсутній, складало в середньому 33,9 раза,
а зсув частоти валентного коливання з ураху�
ванням масштабного множника дорівнював
270 см�1.

Висновки. Уперше проведено вичерпний
конформаційний аналіз канонічного рибонук�
леозиду аденозину квантово�хімічним мето�
дом функціоналу густини на рівні теорії
MP2/6�311++G(d,p)//DFT B3LYP/6�31G(d,p).
Представлено основні геометричні, енерге�
тичні та полярні характеристики всіх його 137
стійких конформерів, а також конформаційні
рівноваги в діапазоні температур T=298,15÷420 K.
Методом аналізу топології електронної густи�
ни отримано дані щодо внутрішньомолекуляр�
них Н�зв’язків. Вони свідчать про складну си�
стему стабілізації його конформерів як кла�
сичними (OH…O, OH…N), так і нестандартни�
ми (CH…O, CH…N, OH…C, CH…C, OH…HC і
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Summary. Comprehensive conformational analysis of adenosine, the canonical RNA nucleoside, is performed by
means of density functional theory at MP2/6�311++G(d,p)//DFT B3LYP/6�31G(d,p) level. Main geometric, energetic
and polar characteristics of all its 137 conformers are presented, as well as conformational equilibria in temperature
interval 298.15�420 K. At T=298.15 K these are syn:anti=45.0%:55.0%; S:N=98.6%:1.4% and at T=420 K syn:anti=
34.9%:65.1%; S:E:N=93.3%:0.4%:6.3%. By quantum mechanical electron density topology analysis method (Bader's
Atoms�in�Molecules theory) as many as 20 types of intramolecular hydrogen bonds are established (their total num�
ber is 312) in all possible conformers of adenosine, namely these are C2’H...O5’, C2’H…N3, C3’H…N3, C3’H...HC8,
C5’H1…N3, C5’H1…N9, C5’H1…C8, C5’H2…N3, C5’H2…N9, C5’H2…C8, C8H…O5’, O2’H...O3’, O2’H...N3, O3’H...O2’,
O3’H...O5’, O5’H...O3’, O5’H…N3, O5’H…N9, O5’H...C8, and O5’H...HC8. Their conformational properties, geometric and
electron topology characteristics are described.

Keywords: adenosine, conformational analysis, intramolecular hydrogen bonds, electron density topology analysis,
DFT.

Перелік літератури 

CH…HC) внутрішньомолекулярними Н�зв’яз�
ками, які співіснують із неспецифічними елек�
тростатичними взаємодіями нуклеотидної ос�
нови й цукрового залишку.

Подяка. Автори висловлюють щиру вдяч�

ність корпорації «GAUSSIAN» (США) за лю�
б’язно наданий грант — програмний пакет
«GAUSSIAN03» для платформи Win32.
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Таблиця 1
Деякі структурні, енергетичні та полярні характеристики 

повного сімейства конформерів аденозину

К
он

ф
ор

м
ер

 

�G D P �max �� �� � � � 	 


В
н

у
тр

іш



н
ьо

м
ол

е

ку

л
я

р
н

і  
   

 
Н


з
в’

я
зк

и
 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
1 0,00 2,69 151,8 38,1 164,7 61,6 57,6 143,4 149,8 173,0 
39,2 1, 13, 14 
2 0,06 2,79 167,8 36,6 55,0 70,5 45,9 150,0 148,7 
95,6 
36,7 1, 2, 14, 17 
3 0,33 3,22 167,3 35,2 173,3 176,1 50,3 147,2 146,9 169,3 
39,3 1, 13, 14 
4 0,40 2,48 167,3 34,0 55,1 69,8 44,4 150,8 
84,2 29,3 
37,7 1, 2, 12, 17 
5 1,39 3,02 157,3 38,2 165,2 
53,5 173,0 146,5 150,4 172,5 
40,6 13, 14 
6 1,83 2,52 161,9 37,0 169,1 
66,2 
65,9 148,0 149,8 170,5 
40,9 13, 14 
7 2,23 3,66 163,8 37,2 169,2 179,7 
69,6 149,8 150,0 170,4 
41,5 13, 14 
8 2,41 2,32 32,0 31,4 47,8 46,0 42,7 90,6 
145,4 
26,5 29,5 17, 12 
9 2,52 0,90 163,8 36,1 172,9 60,3 173,6 146,7 148,1 167,7 
40,1 13, 14 

10 2,53 2,01 28,9 35,8 63,4 168,7 
60,3 86,2 
50,1 
31,0 37,4 3, 12, 15 
11 2,57 3,04 173,3 33,4 56,5 71,8 43,1 146,5 29,6 23,3 
33,7 1, 2, 12, 17 
12 2,58 1,53 164,3 36,4 172,6 
84,4 49,7 146,9 147,3 167,8 
40,0 1, 13, 14 
13 2,80 2,86 158,8 37,7 168,7 70,4 
75,6 146,3 148,9 169,5 
40,2 13, 14 
14 3,02 2,96 160,6 36,8 170,9 
176,4 
179,0 145,7 148,4 168,3 
40,2 13, 14 
15 3,34 2,19 12,5 33,8 
161,9 
178,2 53,9 83,9 82,8 
168,0 39,8 11, 14 
16 3,58 2,47 25,3 32,5 68,4 
56,6 178,0 90,8 
153,6 
26,4 31,8 3, 12 
17 3,76 1,66 30,8 36,8 64,6 
81,5 
60,5 84,1 
54,9 
33,4 38,1 3, 12, 15 
18 3,90 3,71 170,5 35,2 68,7 
56,0 172,6 150,8 148,4 
100,5 
35,6 2, 5, 14 
19 3,95 2,76 39,6 30,9 69,3 
57,8 179,3 87,8 56,5 
73,4 32,8 2, 3 
20 4,02 1,33 169,7 38,7 54,4 69,4 47,2 153,0 
69,4 
153,6 
42,0 1, 2, 17 
21 4,12 5,79 16,5 38,6 
174,4 175,7 
59,7 83,8 
49,1 
38,8 44,1 2, 12, 15 
22 4,16 1,33 19,0 35,6 
139,3 66,5 65,1 83,2 81,3 
170,0 40,6 4, 11, 14 
23 4,22 2,16 12,3 34,9 
162,5 
86,7 53,8 82,6 82,6 
168,5 41,4 11, 14 
24 4,32 2,64 170,5 36,1 69,5 178,3 
67,0 151,7 158,7 
157,7 
40,4 2, 8 
25 4,43 3,44 51,3 24,5 49,5 46,7 46,0 94,9 54,8 
61,2 24,5 17 
26 4,52 5,06 176,8 37,8 45,0 
71,2 158,2 154,4 159,3 
163,3 
42,2 17 
27 4,69 3,61 80,2 45,7 173,5 42,9 
69,8 81,9 100,4 
179,9 12,9 13, 14, 16 
28 4,73 1,82 174,7 32,5 67,1 174,8 
67,1 152,9 
81,1 29,8 
37,4 2, 8, 12 
29 4,83 1,66 27,0 35,5 81,2 169,7 48,9 84,9 
152,3 
30,4 34,6 2, 3, 12 
30 4,92 3,02 182,1 35,6 39,9 
73,0 161,5 158,5 
72,3 31,9 
39,8 12, 17 
31 4,93 6,06 12,1 35,4 
151,2 167,0 48,7 86,5 
156,7 
32,3 37,0 11, 12 
32 5,03 3,53 138,2 40,0 
108,9 62,4 58,4 138,5 
91,8 31,7 
36,1 12 
33 5,16 3,94 18,5 35,0 
129,4 65,1 62,1 88,4 
156,0 
30,7 35,6 4, 11, 12 
34 5,34 2,47 173,3 35,1 70,0 179,0 
67,1 152,3 147,5 
97,7 
36,2 2, 8, 14 
35 5,46 2,49 111,5 40,4 
115,1 59,2 57,5 115,2 
156,8 38,9 
22,2 12 
36 5,49 1,35 173,1 34,8 69,7 
67,2 
64,0 151,1 147,4 
98,6 
35,8 2, 8, 14 
37 5,52 3,49 46,1 38,6 72,6 47,4 
68,4 77,3 65,6 
92,5 35,9 2, 3, 16 
38 5,62 3,58 175,5 32,6 67,5 
75,7 
65,8 152,7 
89,1 30,0 
37,4 2, 8, 12 
39 5,66 3,49 152,9 37,7 
109,5 67,0 63,1 143,9 145,0 
94,0 
35,2 1, 14, 20 
40 5,67 5,59 172,7 33,5 
123,8 175,1 50,3 148,0 142,8 
95,8 
34,8 1, 11, 14 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
41 5,69 2,55 27,8 33,6 68,0 �171,4 �170,4 87,2 �154,9 �26,3 32,2 3, 12 
42 5,78 2,51 33,4 38,4 71,5 42,7 �71,2 80,9 �160,6 �28,1 35,3 2, 3, 12, 16 
43 5,79 4,70 42,0 40,1 75,3 45,2 �69,1 75,3 79,5 �146,7 37,9 2, 3, 14, 16 
44 5,81 0,57 44,1 33,7 70,0 �173,6 �169,8 83,2 59,7 �78,0 33,2 2, 3 
45 5,83 3,59 169,1 36,1 69,4 78,6 �72,6 149,9 156,8 �162,3 �39,8 2, 8, 14 
46 6,07 2,28 26,4 33,1 68,5 62,8 �176,1 87,4 �153,4 �27,8 32,3 3, 12 
47 6,11 2,82 9,7 37,3 �176,7 �52,8 178,3 90,5 �69,4 �44,4 44,6 2, 12 
48 6,13 2,51 190,1 36,0 39,3 �75,3 164,0 154,9 25,2 26,7 �36,4 12, 17 
49 6,13 2,81 161,9 38,0 157,1 61,4 59,3 149,0 �76,7 �177,0 �42,0 1, 13 
50 6,18 3,25 337,2 37,2 142,8 69,9 51,9 94,9 88,4 71,4 40,5 2, 14, 19 
51 6,19 6,80 171,8 33,8 �122,2 172,8 49,8 151,4 �81,4 37,6 �40,1 1, 11, 12 
52 6,20 1,99 41,8 37,3 74,7 �176,5 �171,1 79,6 82,3 �142,9 35,8 2, 3, 14 
53 6,21 2,21 171,1 35,0 70,2 59,5 179,7 148,2 156,7 �156,4 �39,1 2, 5, 14 
54 6,32 2,03 35,4 35,3 83,7 �173,2 53,5 80,6 83,0 �143,4 36,4 2, 3, 14 
55 6,34 2,62 5,3 36,2 �180,0 �53,7 179,1 89,2 �161,0 �32,9 39,3 2, 12 
56 6,40 3,34 36,2 36,9 79,4 �75,9 52,5 78,3 82,8 �148,1 37,9 2, 3, 14 
57 6,55 1,72 46,0 35,1 78,7 �176,3 52,8 81,7 71,3 �93,9 32,8 2, 3, 14 
58 6,57 4,71 178,7 35,6 167,0 170,3 50,3 151,8 �75,7 179,7 �41,3 1, 13 
59 6,62 3,52 152,8 38,2 �122,0 �50,6 172,3 147,9 �75,9 36,5 �40,1 12 
60 6,64 3,59 172,2 34,5 70,4 78,0 �72,9 150,2 147,4 �101,4 �34,9 2, 8, 14 
61 6,65 1,70 338,4 37,9 166,7 �53,7 179,4 95,1 87,5 73,2 40,8 2, 7, 14 
62 6,71 5,22 144,2 38,9 �125,9 �179,0 �67,1 141,6 �79,5 33,6 �38,0 12 
63 6,72 2,78 351,8 33,5 171,2 �55,0 �53,1 94,9 �151,3 �33,8 37,0 2, 12 
64 6,74 3,01 45,4 33,8 71,5 65,5 �175,6 83,3 69,8 �90,7 32,4 2, 3 
65 6,84 6,06 10,6 36,6 �156,6 �90,6 52,1 85,2 �164,4 �32,0 38,9 11, 12 
66 6,90 3,82 39,9 36,0 75,0 65,5 �176,0 80,6 84,1 �144,1 35,4 2, 3, 14 
67 6,94 3,63 18,8 32,9 65,6 �59,3 178,3 86,9 92,0 67,8 35,1 3, 14 
68 6,94 3,80 4,9 34,8 �149,1 176,2 50,9 84,9 87,5 80,5 37,7 11, 14 
69 6,95 3,80 172,3 37,5 163,5 178,9 �69,6 153,4 �73,1 179,0 �43,5 13 
70 6,99 1,20 170,9 38,9 157,2 �53,6 173,1 154,6 �69,5 �177,2 �44,3 13 
71 7,02 1,65 138,3 39,4 �106,1 63,5 58,2 132,4 35,9 21,0 �31,1 12 
72 7,04 3,63 344,4 32,4 168,5 �176,9 �61,6 100,5 �145,2 �32,5 35,5 2, 12 
73 7,10 1,43 189,9 33,6 72,5 172,5 �67,7 152,9 28,3 24,8 �34,5 2, 8, 12 
74 7,10 4,61 25,6 33,4 44,4 44,9 43,9 84,7 94,9 66,8 34,2 3, 14, 17 
75 7,29 4,23 153,1 37,8 �125,7 �49,2 172,1 144,2 146,1 �96,1 �35,4 14 
76 7,35 1,08 8,2 34,5 �127,4 66,2 63,6 86,8 88,3 78,0 37,5 11, 4, 14 
77 7,42 4,31 144,9 39,0 �125,2 �76,7 �66,5 141,7 �88,9 33,5 �38,2 13 
78 7,44 3,86 22,7 38,1 43,3 47,5 38,8 81,5 �84,3 �162,4 42,8 3, 17 
79 7,46 3,90 23,4 39,2 �171,5 176,5 �59,5 79,3 �50,2 �171,2 43,6 15 
80 7,48 5,97 172,7 33,2 �124,0 �94,9 51,2 148,2 142,9 �97,2 �34,2 1, 11, 14 
81 7,49 2,48 176,7 33,7 71,3 59,0 179,6 149,5 146,4 �100,2 �34,8 2, 5, 14 
82 7,59 3,32 172,8 37,6 163,5 �74,2 �68,3 153,4 �79,1 179,2 �43,5 13 
83 7,69 3,24 354,2 34,9 173,3 60,8 178,1 91,2 �160,9 �32,6 38,6 2, 12 
84 7,73 1,42 153,8 37,2 �116,9 �51,9 172,2 141,7 30,6 27,4 �35,1 12 
85 7,78 2,56 12,6 38,9 179,2 43,0 �71,2 81,5 �165,5 �34,8 42,1 2, 12, 16 
86 7,81 4,19 356,9 35,2 172,6 �179,1 �174,3 90,1 �162,4 �31,3 39,0 2, 12 
87 7,84 5,16 184,7 33,8 �116,3 176,1 48,3 148,9 36,1 28,2 �36,7 1, 11, 12 
88 7,87 4,90 3,2 36,1 175,5 �173,1 �172,7 90,6 �64,6 �43,3 44,5 2, 12 
89 7,90 1,65 17,7 39,5 �141,0 67,1 62,1 81,9 �92,5 �176,4 43,8 4, 11 
90 7,91 2,55 327,1 37,9 166,6 177,9 178,2 99,6 89,6 74,1 38,6 2, 7, 14 
91 7,91 2,91 4,1 36,0 �154,4 �85,9 51,4 83,6 87,3 80,2 39,5 11, 14 
92 7,92 3,10 190,2 33,6 72,1 �71,1 �64,1 152,1 32,3 23,7 �34,4 2, 8, 12 
93 8,00 1,54 25,0 34,3 67,5 �174,3 �171,0 82,7 91,6 68,9 35,1 3, 14 
94 8,07 1,64 358,5 38,6 174,5 45,7 �70,3 81,6 82,8 75,4 43,4 2, 14, 16 
95 8,12 1,43 193,2 34,0 73,9 96,8 �69,4 153,4 27,0 26,0 �34,6 2, 8, 12 
96 8,13 1,54 172,2 38,3 67,7 177,0 �67,3 154,6 �70,2 �161,5 �42,7 2, 8 
97 8,16 3,41 152,9 38,3 �128,7 �66,6 �64,6 143,7 145,5 �93,5 �36,2 14 
98 8,29 6,53 173,3 34,7 �123,6 �87,5 52,9 153,3 �71,0 40,2 �41,0 1, 11, 12 
99 8,30 3,46 35,7 39,5 74,4 46,9 �70,0 75,2 89,0 69,1 36,3 2, 3, 14, 16 

100 8,33 4,17 149,1 39,0 �128,3 90,6 �70,4 144,7 �68,3 37,6 �39,7 12 
101 8,33 3,56 186,2 37,6 170,6 �173,9 �177,2 157,4 �67,2 176,2 �43,7 13 
102 8,33 5,01 155,3 38,2 �129,9 �175,0 �67,6 145,9 145,6 �92,8 �36,9 14 
103 8,35 2,50 178,9 40,2 44,1 �71,5 159,0 158,8 �61,2 �161,7 �44,2 17 
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Продовження таблиці 1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
104 8,37 1,83 174,8 38,2 164,3 82,7 �72,3 154,6 �64,8 178,1 �43,9 13 
105 8,44 3,38 177,6 26,9 69,6 59,6 179,1 143,6 �153,7 43,7 �32,8 2, 5, 12 
106 8,44 4,22 181,2 33,1 69,7 59,5 180,0 153,8 �81,1 32,4 �38,5 2, 5, 12 
107 8,51 2,14 323,3 37,9 167,8 59,4 170,4 102,0 91,9 74,3 36,9 2, 7, 14 
108 8,67 3,08 189,2 36,9 174,4 58,3 171,1 157,4 �72,8 174,5 �42,6 13 
109 8,73 2,36 243,8 25,3 164,2 75,3 45,0 140,8 �169,2 40,3 �15,9 2, 12, 18 
110 8,82 4,15 184,8 37,4 43,6 �73,8 161,5 150,1 53,7 �159,7 �36,2 17 
111 8,91 3,66 157,3 37,1 �119,3 �178,5 �68,1 143,8 29,3 27,9 �36,3 13 
112 8,92 1,57 173,0 38,6 68,4 �74,5 �66,1 154,9 �74,0 �160,1 �42,8 2, 8 
113 9,01 3,68 149,3 38,2 �137,4 56,2 172,9 139,6 145,2 �98,2 �34,8 14 
114 9,03 3,47 323,3 37,9 156,2 174,3 �68,1 104,6 91,8 71,6 37,4 2, 9, 14 
115 9,05 3,93 227,3 33,0 159,4 178,2 �67,7 156,6 �96,5 24,1 �27,4 2, 12 
116 9,09 3,48 174,1 37,2 166,4 �82,0 51,3 151,7 �68,6 176,9 �42,9 1, 13 
117 9,10 2,88 326,8 37,6 158,3 �52,3 �54,1 101,1 92,2 72,8 37,3 2, 10, 14 
118 9,11 5,24 148,4 39,3 �133,3 54,1 172,2 143,2 �82,8 37,7 �40,2 12 
119 9,17 1,19 24,0 35,7 87,9 �179,7 52,1 80,4 �175,7 �171,8 34,6 2, 3 
120 9,31 2,81 17,3 32,1 65,5 68,2 �176,2 85,6 92,8 69,7 34,6 3, 14 
121 9,35 5,77 145,6 39,6 �131,4 �169,7 �174,7 141,7 �73,7 37,6 �39,5 12 
122 9,36 3,91 226,2 36,3 164,2 75,7 44,8 153,3 38,0 15,0 �27,0 1, 2, 12, 18 
123 9,47 2,72 157,5 37,1 �118,6 �71,5 �64,5 143,3 34,7 26,4 �36,2 12 
124 9,52 3,31 230,8 39,7 156,7 176,4 �69,8 158,6 35,9 15,6 �27,2 2, 9, 12 
125 9,66 0,98 174,0 38,8 68,8 91,6 �68,9 155,3 �63,6 �163,1 �43,0 2, 8 
126 9,69 2,57 199,9 35,0 77,1 63,0 178,8 153,6 32,0 25,4 �35,1 2, 5, 12 
127 9,80 4,70 186,4 34,7 �117,3 �88,3 50,4 150,8 33,9 30,3 �37,7 1, 11, 12 
128 9,90 5,55 142,7 39,2 �135,6 �176,4 �176,8 135,7 144,2 �97,8 �33,2 14 
129 9,98 3,48 232,6 40,0 174,3 �169,7 177,2 157,1 36,5 15,8 �27,3 2, 6, 12, 11 
130 10,14 1,73 230,5 40,7 151,5 85,7 �74,4 159,0 34,5 17,9 �28,0 2, 9, 12 
131 10,31 2,22 148,0 38,5 �122,1 74,8 �74,3 138,0 26,9 28,5 �34,6 12 
132 10,42 2,91 0,8 28,6 68,1 168,8 �70,0 95,1 94,2 67,7 33,8 3, 8, 14 
133 10,50 4,36 230,8 39,6 157,9 �71,2 �65,9 157,8 37,8 14,6 �27,0 2, 9, 12 
134 10,64 1,58 22,6 38,8 �174,5 58,7 �179,6 79,6 �87,4 �170,1 42,8 2 
135 10,77 4,05 132,3 40,7 �124,3 �171,7 �174,4 125,8 32,5 22,2 �29,7 12 
136 11,09 3,15 142,9 39,4 �125,6 61,1 174,3 133,2 35,4 25,1 �33,6 12 
137 11,35 1,63 176,8 38,6 69,5 59,6 �179,0 155,0 �68,4 �161,2 �43,1 2, 5 

Примітка. Позначення кутів β, γ, δ, ε, χ, P, νmax — стандартні [1]. Торсійний кут η= C3’C2’O2’H
описує орієнтацію гідроксила в положенні 2’, а кут θ= O3’C3’C2’O2’ — взаємну орієнтацію зв’язків
C3’O3’ і C2’O2’. Величини кутів наведено у градусах, ∆G — відносна вільна енергія Гіббса за нормаль'
них умов, ккал/моль, D — дипольний момент, Дебаї. Структурні характеристики отримано на
рівні теорії DFT B3LYP/6'31G(d,p), а енергетичні — на рівні MP2/6'311++G(d,p)//DFT B3LYP/6'
31G(d,p). Конформери пронумеровано в порядку зростання їх вільної енергії ∆G. Нумерацію та
параметри внутрішньомолекулярних H'зв’язків наведено в таблицях 2 і 3.

Таблиця 2
Основні геометричні та електронно'топологічні характеристики внутрішньомолекулярних

водневих зв’язків AH…B, які стабілізують конформери аденозину

AB, Å HB, Å AHB, град. � � а.о.� 
� � � а.о.
Тип 

Н
зв’язок   
AH…B min max min max min max min max min max 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

1 C2’H…O5’ 3,028 3,261 2,385 2,739 104,1 119,0 0,007 0,013 0,028 0,044 

2 C2’H…N3 3,058 3,494 2,314 2,850 99,4 129,6 0,006 0,016 0,022 0,050 

3 C3’H…N3 3,225 3,576 2,433 2,893 115,2 129,4 0,006 0,013 0,019 0,039 

4 C3’H…HC8 3,081 3,217 2,360 2,540 118,7 125,0 0,004 0,006 0,016 0,021 

5 C5’H1…N3 3,436 3,815 2,423 2,883 134,2 153,5 0,005 0,013 0,016 0,035 

6 C5’H1…N9 3,318 3,318 2,750 2,750 111,7 111,7 0,008 0,008 0,026 0,026 

7 C5’H1…C8 3,466 3,743 2,809 3,053 118,4 121,5 0,004 0,006 0,014 0,022 

8 C5’H2…N3 3,460 3,819 2,485 2,941 135,2 147,5 0,005 0,012 0,015 0,032 

9 C5’H2…N9 3,322 3,535 2,785 2,988 108,5 111,0 0,005 0,007 0,018 0,025 

10 C5’H2…C8 3,668 3,668 2,919 2,919 125,8 125,8 0,005 0,005 0,017 0,017 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

11 C8H…O5’ 3,261 3,523 2,241 2,579 121,2 156,6 0,008 0,016 0,028 0,044 

12 O2’H…O3’ 2,583 2,761 1,939 2,182 111,1 123,3 0,019 0,029 0,073 0,100 

13 O2’H…N3 2,780 2,938 1,862 2,086 144,3 154,3 0,024 0,037 0,058 0,089 

14 O3’H…O2’ 2,628 2,780 2,012 2,224 111,6 120,3 0,018 0,024 0,071 0,087 

15 O3’H…O5’ 2,898 2,994 2,138 2,251 132,6 134,2 0,016 0,018 0,047 0,056 

16 O5’H…O3’ 3,023 3,120 2,218 2,335 136,8 139,7 0,012 0,016 0,041 0,048 

17 O5’H…N3 2,824 2,984 1,843 2,059 156,9 172,9 0,024 0,038 0,059 0,091 

18 O5’H…N9 3,121 3,136 2,374 2,397 132,9 133,7 0,012 0,013 0,040 0,041 

19 O5’H…C8 3,381 3,381 2,532 2,532 146,6 146,6 0,008 0,008 0,029 0,029 

20 O5’H…HC8 3,031 3,031 2,386 2,386 123,7 123,7 0,004 0,004 0,017 0,017 

Примітка. Виділено значення відстаней HB, які перевищують суму ван'дер'ваальсових радіусів
атомів H і B.

Таблиця 3
Конформаційні характеристики внутрішньомолекулярних водневих зв’язків, 

які охоплюють усі можливі конформери аденозину

�� � � 	 


Тип 
Н�зв’язок 

AH…B 

З
аг

ал
ьн

а 
кі

л
ьк

іс
ть

 

syn anti N S 
g+ t g� g+ t g� g+ t g� g+ t g� g+ g�

1 C2’H…O5’ 18 4 14 0 18 8 5 5 18 0 0 4 7 7 7 7 4 0 18

2 C2’H…N3 62 38 24 31 31 29 20 13 12 22 28 28 20 14 25 15 22 31 31

3 C3’H…N3 25 25 0 25 0 10 10 5 7 11 7 16 6 3 6 7 12 25 0 

4 C3’H…HC8 4 0 4 4 0 4 0 0 4 0 0 2 1 1 1 2 1 4 0 

5 C5’H1…N3 7 7 0 0 7 6 0 1 0 7 0 1 4 2 3 2 2 0 7 

6 C5’H1…N9 1 0 1 0 1 0 1 0 0 1 0 1 0 0 1 0 0 0 1 

7 C5’H1…C8 3 0 3 3 0 1 1 1 0 3 0 3 0 0 3 0 0 3 0 

8 C5’H2…N3 14 14 0 1 13 4 6 4 0 0 14 4 5 5 6 5 3 1 13

9 C5’H2…N9 4 0 4 1 3 1 2 1 0 0 4 4 0 0 4 0 0 1 3 

10 C5’H2…C8 1 0 1 1 0 0 0 1 0 0 1 1 0 0 1 0 0 1 0 

11 C8H…O5’ 17 0 17 10 7 4 7 6 16 1 0 9 5 3 8 4 5 10 7 

12 O2’H…O3’ 58 20 38 20 38 22 19 17 16 20 22 20 18 20 38 0 20 20 38

13 O2’H…N3 19 0 19 1 18 7 6 6 6 6 7 1 9 9 0 19 0 1 18

14 O3’H…O2’ 51 20 31 26 25 21 16 14 18 17 16 26 25 0 16 20 15 26 25

15 O3’H…O5’ 4 2 2 4 0 0 3 1 0 0 4 0 0 4 0 1 3 4 0 

16 O5’H…O3’ 7 4 3 7 0 7 0 0 0 0 7 5 2 0 2 2 3 7 0 

17 O5’H…N3 13 13 0 4 9 8 0 5 8 5 0 5 3 5 5 5 3 4 9 

18 O5’H…N9 2 0 2 0 2 2 0 0 2 0 0 1 1 0 2 0 0 0 2 

19 O5’H…C8 1 0 1 1 0 1 0 0 1 0 0 1 0 0 1 0 0 1 0 

20 O5’H…HC8 1 0 1 0 1 1 0 0 1 0 0 0 1 0 0 0 1 0 1 


