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Kondopmallifiii MoKJIMBOCTI aJIeHO3MHY: KBAHTOBO-XiMiuHe
IOCJIIPKEHHA MeTOA0M (PYHKIIIOHAJY I'yCTUHN
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Pesiome. KBanTOBO-XiMiuHMM MeTOmOM (PYHKITIOHAJy TycTuMHM Ha piBHiI Teopii MP2/6-311++G(d,p)//DFT
B3LYP/6-31G(d,p) nmpoBenmeHO BMUEPIIHMI KOH(POPMAIHNII aHAJII3 aJeHO3MHY — KaHOHIYHOTO HYKJIEO3ULY
PHEK. ITIpencraByieHO OCHOBHI reOMeTPUYHi, EHEPTeTUYHI Ta MOJIAPHI XapaKTEePUCTUKY BCiX 110ro 137 CTIIKMX KOH-
dopmepiB, a Takok KOHOPMAIIiViHI piBHOBary B fniana3oHi Temiiepatyp 298,15-420 K. BeranoieHo, 1o 3a T=298,15 K
syn:anti=45,0%:55,0%, S:N=98,6%:1,4%, a 3a T=420 K syn:anti=34,9%:65,1%; S:E:N=93,3%:0,4%:6,3%. MeTomom
KBaHTOBO-XIMiYHOTO aHaJIi3y TOMOJOrii eJIEKTPOHHOI I'yCcTHHN (TEOpid aTOMIB y MoJieKyaax Beiigepa) y Bcix MOK-
JIMBUX KOH(opMepax 3adikcoBaHo 20 TUIIIB BHYTPIIIIHBOMOJIEKYJIAPHIX BOJHEBMX 3B’ A3KIB (ixX 3arajbHa KiJIbKICTb
— 312): C2’H2..05°, 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...05’, 02’H..03’, O2'H..N3, O3’H..02’, O3’H..0O5’, O5’H..03’, O5’'H...N3, O5’H...N9,
0O5’H..C81i 05 H..HC8. IIpencraBieHo ix KOH(OPMaIiiiHi BJIACTUBOCTI, rTeOMEeTPUYHI Ji eJIeKTPOHHO-TOIIOJIOTIYHI Xa-
PaKTEPUCTUKI.

Kuro4oBi ciioBa: azieHO3MH, KOH(OPMAIIiIHMIT aHAJIi3, BHY TPIIIIHEOMOJIEKYJIAPH] BOJHEBI 3B A3KY, aHAJI3 TOIO-

Jorii enekrporHoi ryctuan, DFT.

Beryn. JocnimxeHHA KOH(POPMAIITHNX MOK-
JIMBOCTEN 130JIbOBAaHNX HYKJEO3UMIB i 3’sACyBaH-
HA OPMPOaY BHYTPIITHBOMOJIEKYJIAPHIUX B3a€EMO-
nint, 3okpema BogHeBux (H) 3B’aA3KiB, AKi ix cTabi-
JI3YI0Th, € KJIACUYHOIO IPOoDJIeMOI0 cydacHOi 6io-
xXimii, MOJIEKYJIAPHOI (papMaKOoJIOTii Ta CTPYKTYP-
Hoi Oiosorii [1, 2]. Came B 1Iiff ILJIOIINMHI JIeXKaTh
BiZIOBizi, AKi fal0Th 3MOr'y 3p03yMiTy 0i0JIOTiYHY
aKTUBHICTb MOAM(PIKOBAHUX HYKJIEO3UMIB i «MO-
JIEKYJIAPHY JIOTIKY» IPOCTOPOBOi Oy10BU 11 PYHK-
IIIOHYBaHHA HYKJIEIHOBUX KJCJIOT.

Y nomepennix Hammx poboTax peasiizoBaHO
HOBUI IiIX14 1O TEOPeTUYIHOr0 KOH(POPMAIIiTHOTO
aHaJ3y 2’-ne30KcupUbOHYKIE03UAIB: KBAHTOBO-
xiMigHMM MeToaoM QYHKIIOHaJNy TyCTMHM Ha
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piBHi Teopii MP2/6-311++G(d,p)//DFT B3LYP/6-
31G(d,p) BOEpIIIE OTPMUMAHO ITIOBHE KOH(OPMALIili-
He cimericTBo 1’,2’-nune30kcupubo3u — MOAeIIb-
HOro IIyKpoBoro 3asminky [3]. Ha itoro ocuoBi
BIIEpPIIIE MPOBEAEHO MHOBHUII KOH(OPMAIiTHMIIL
aHaJI3 yCciX KaHOHIYHUX HYKJIeo3uAiB. Takuii sxe
IigXig 3amo4aTKOBAHO HaMM i JJIA KaHOHIYHUX
PpUOOHYKJIEO3UIIB. YiKe peTesbHO IOCJiIMKEeHO
KOH(QOpMaIliiiHi BJIaCcTUBOCTI 1’-1e30Kcupndo3u
— MOJIeJIBHOTO I[YKPOBOTO 3aJIMIIKY PUOOHYK-
Jeo3uniB [4] — 1 Ha Jioro OCHOBI BIleplIe IIPO-
BeJEeHO MOBHMII KOH(OPMAIiIHUI aHaJJ i3 ITUTU-
nvHy [5], ypununy [6] i ryanosuny [7].

IIa pobora mpucBAdeHa IIOBHO(OPMATHOMY
KBaHTOBO-XIMiYHOMY KOH(OPMAIiIHOMY aHaJi3y
azeHo3uHy (Ado) i mocaikeHHIO IPUPOAY BHYT-
pimHEbOMOJIEKYIApHUX H-3B’A3KIB y Bcix Itoro
CTIVIKMX KOH(OPMEpPAX.

Marepianu i metogu. [y BUBYeHHA KOH(OP-
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Puc. 1. Cmpyxmypa i no3HaUeHHA AMOMI8 MONe-
KYAU a0eHO3UHY MA 1T OCHOBHUL KOHPOPMAYITHUL
3MIHHUX.

MaIiifHnx BJjacTuBocTell Ado BUKOpUCTaHO Te-
opito ¢yurmionany rycturau (DFT) i3 3acrocy-
BaHHAM TiOPMIHOTO0 0OMIHHO-KOPEJIAIIIHOTO (PYHK-
LIIOHAJIy €JIEKTPOHHOI I'yCTMHY B y3araJbHEHOMY
rpanienTHoMy HabOsmxkenHi B3LYP [9-11]. HOua
onTHMizallii reomerpii MM ckopucTaJguCA CTaH-
JapTHuM Habopom OaszucHux yskKIin 6-31G(d,p),
AKi 3aJI0BIIBHO 3apeKoMeHAyBayu cebe 1A Mo-
nibHMx 3aBraHb [3-7]. Yci 3onTmmizoBaHi KOH-
dopmepu IepeBipeHo Ha CTIiMKICTb 3a BifcyTHOC-
Ti yABHUX YACTOT B iX KOJMBAJbHUX CIEKTPaX.
OcTaHHI OTPMMaHO Ha 3raJlaHOMY PiBHI Teopii B
rapMoHiHOMY HaOJIVKeHHI.

HasaBHicTb BHYTpilIHbOMOJIEKYJAApHUX H-
3B’s3KIiB BCTAHOBJIIOBAJII METOIOM KBaHTOBO-
XiMIYHOTO aHaJIi3y TONOJIOri] eJIeKTPOHHOI I'yCTH-
HU 3a BelinepoMm [8], BUKOpPMCTOBYIOUM IIpOrpaM-
Huit maker AIM2000. XBuawosi dysKuii ana
aHaJI3y PO3MOLLITY €JIEKTPOHHOI I'yCTUHY Po3pa-
xoBaHo Ha piBHi Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p).

¥Yci KBaHTOBO-XIMIYHI po3paXxyHKM IPOBEAEHO

AG, kkan/monb

288 324 360

C3-endo C4-exo O4-endo Ci-exo C2-endo C3-exo C4-endo O4.exo C1-endo C2-exo
34 10 1 6 56 12 7 0 2 9

6)
Puc. 2. Banedxncnicmsb 810HOCHOT 8iAbHOL eHepeii [160ca
AG (a) ma mMaxcumarbHoz0 8ULURY KINbYL YYKPOBO-
20 3AAUUKY V... (0) 810 pasosozo kyma ncesdoobep-
MAHHA PYPAHOZHO20 KIABYSL YYKPOBO2O 3aruwky P
YCIX MOHCAUBUL KOHPOPMEPI8 A0eHOIUHY.

Puc. 3. Kongpopmayitini kinvys 045 OCHOBHUX CMPYK-
MYPHUL napamempie a0eHo3UHY.

i3 BacTocyBaHHAM mporpamHoro makera «GAUS-
SIANO03» noa ntatdpopmy Wind2 [11].

Y poboTi BUKOPUCTAHO CTAaHAAPTHI ITI03HAYEH-
HA KJACHYHUX KOoH(popMaLiHux 3Minaux [13].
15 XapaKTepUCTMUKM IIPOCTOPOBOI OpieHTalil
rinrpokcuabHoi rpynu O2’H nonmaTkoBO BBEJIEHO
Topcintauit Kyt N=C3’C2’0O2’H, a gna ommucy
B3a€eMHOI opieHTarii 38’a3kis O3’C3’ i C2’02’ —
Topciitamit kyT 6=03’C3’C2’02’ (puc. 1). 3a mipy
KOH(OpMaIlifiHOI MiHJMBOCTI TOTO YM IHIIIOrO
CTPYKTYPHOro napamerpa (ZOBKMHM 3B A3KY,
BeJIMUYMHYM BaJIEHTHOTO 4YJ TOPCIIHOT0 KyTa) BUKO-
pucrazo 6e3p0o3MipHY BeJIMUMHY A, IO € BigHO-
LIeHHAM CTAaHZAPTHOTO BiAXMJIEHHA BeJIVYMHU
CTPYKTYPHOIO IIapaMeTpa IO J0TO CepegHbLOTO
3HaYEeHHA.

KoedimienTn JiniitHOI KOpesAnii Misk Topciii-
HUMM KyTaMmu, AKi 3MiHO0TbHCA Big 0 10 360°, 06-
YMCJIOBAJM 33 METOIMKOIO, 3aIIPOIIOHOBAHOIO i
peaaizoBaHo0 B poboTi [14].

Pe3ynbraTn it 06ropopenHss. 3100yTi pe3yJib-
TaTy npencrasieHo B Tabu. 1-3 (http://bioorga-
nica.org.ua/UBAdenovo/pubs_5_2 07/Zhura-
kivsky 2007 2.pdf) i ma puc. 2-4. Ix anasisz gae
3MOTY 3pO0OUTU TaKi BUCHOBKI.

Kongopmayituni eracmueocmsi. Yepiie BCTa-
HOBJIEHO, 1110 i3ostboBanMii Ado mae 137 map n3ep-
KaJIBHO CUMETPUYHMUX CTiIKMX KOH(OpPMepis,
AKI 3a HOPMaJbHUX YMOB JIE€KaThb y Jiarta30Hi
BigHOCHMUX eHepriii I'i66ca 0-11,35 kKaJs/Moub. 3a
cBOIMM KOH(POPMAIIHMMM O3HaKaMM ¥ Kijib-
KiCTIO BOHM POS3IIONiJIeH] TAKMUM YMHOM.

Syn-opieHTalia IYKPOBOro 3aJIMIIKY BiJHOC-
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Puc. 4. TemnepamypHa 3a1exHCHICMb 8I0HOULEHHS
3aceaernocmetl. Kougopmepis adeHo3ury syn:anti
ma north:south.

HO HYKJIEOTUIHOI OCHOBMU 3acpikcoBaHa y 56 KOH-
copmepax (39,3"<Y,,<87,9°), 81 kordOpPMep Mae
anti-opienrario (142,8° <y, <179,2% -180,0° <y«
<-106,1°). IlepeBaskHa OinbIITicTb anti-KOHQOP-
MepiB 1 3HaYHMI Aiana30H iX TOPCIMHUX KYTIB )
CBiYMTB IIPO Te, 1110 AJIA HUX, Ha BiIMIHY BiX syn-
KOH(OPMEPiB, MAIOTh Micllie MEHIIi CTepu4Hi 00-
MeKeHHs, 3yMOBJIEHI HEeBaJIEHTHOI0 B3a€EMOJIEI0
MisK IIYKPOBYIM 3aJIMIIIKOM Ta OCHOBOIO.

DopmabHO KinbKiCTb KOH(DOPMEPIB i3 miBHIY-
Hoto (N) KoH(popMalii€o PypPaHO3HOTO KiJIbIA 1Ty -
KPOBOro 3asminky (315°<Py<360°; 0°<Py<45°) (ix
51) momiTHO MeHIIa, HivK KiJIbKicTh KOHOPMeEpPiB
i3 miBmeHHOIO (S) KOH(OpMAIli€l0 (PYypPaHO3HOTO
Kismbig (135°<Pg<225°) (ix 72). 7 xKoHdopMmepiB
MalOTh 3HAYEHHs KyTa rceBnoobepranus 45°<Py
<135°, 1o seskaTh y cxinnomy (E) KBagpanTi, 1re
7 xoudopmepiB 225°<P,<315° 3HaXOAATHCA B
zaximaomy (W) kBagpanti. Ilupmunit giamas3on
KyTiB riceBroobeprTaHHa P y mepiiomy Bumnanky
CBIOUMTH IIPO Te, II0 S-KOH(OPMEPU CTEPUIHO
MeHIIe obMeskeHi, Hisk N-koHpopmepn. ITpu 11bo-
My S- i N-korndopmepn He 3BOOATHCA JIAIIE JO
«kJacuuHux» Bigmorigao C2’-endo Ta C3’-endo,
XO4Ya KIJIBKICTb OCTAaHHIX y 3araJjbHiil uucesb-
HOCTI CBOTO MificiMericTBa € MaKCUMAaJILHOO (Bi-
noBizHO 56 1 33), TpoTe mopAL 3 HUMM CIIoCTepira-
0ThCA i1 iHm koHpopmepn: 12 — C3’-exo, 10 —
C4’-ex0, 9 — C2’-ex0, 7 — C4’-endo, 6 — C1’-
exo, 2 — Cl’-endo, 1 — O4’-endo.

Posnonin 3HaueHb TOPCIHMX KYTIB Y /1A BCiX
MOSKJIMBUX KOHQopMepiB Ado — TpuMoAaIbHMIL
ITpu npomy BOHM 3aiiMalOTb TPU JOBOJI BY3bKl
cexropu: g* (38,8°<7,.<65,1%) (42 rordopmepn), t

(158,2°<v,<180,0°; -180,0°<v,<-169,8°) (48 xoH-
cdopmepis) i g (-75,6°<y,<-53,1") (47 Koucop-
MepiB). TpuMomaIbHNI PO3NOALT TAKOXK Mae Mic-
11e i gy KyTiB B, AKi 3aiiMaioTh Ti i cexkTopu gt t i
g g' (42,7°<B,<85,7°) (52 xomdopmepn), t
(167,0°<B,£180,0%; -180,0°<B,<-169,7°) (43 xoudop-
mepn) i g~ (-88,3"<P,<-49,2°) (37 xordopmepiBs).
IlBa KoH(pOpMepM MarOTh 3HaUeHHA KyTa 3=-94,9°
-90,6°, 1[0 IPUIIATAIOTL IO CEKTOpa g, a Iiie TPU
— B=90,6", 91,6°1 -96,8", 1110 IPMUIIATAIOTE [0 CEK-
Topa g*. l;ma KyTa € MaeMO CEeKTOpPM, 10 TiJIbKU
4acTKOBO 30iraroTbesa 3i cranmaprammu go, t i g
g7(25,2°<¢,.<38,0% 53,7°<¢,<100,4°) (52 xoH-
dopmepn), t (142,8°<¢,<159,3"; -175,7°<g,<-145,2%)
(46 xoucbopmepis) i g~ (-96,5°<e, <-49,1°) (39 KoH-
dopmepis). Topciitai KyTu 6 [ BCIX MOYKINBUX
KoH(popmepiB Ado He MalOTh YiTKOrO PO3IOAiY
Ha CEeKTOpM i JeKaTh y MesKax 75,2°<0<159,0".

TakyM 4YMHOM, CIOCTepiraeTbca NPUOIMIHO
PiBHOMIpHMI KiJIBKICHUIT PO3NOAIJ yCIX MOMKJIM-
BUX KOHQopMepiB Ado 3a KJjacHMYHMMM TOPCIii-
HyMu KyTamu v, B i€ B cekropax g, tig

Tigpoxcua y nmososkenHi 2’ mpuitMae Tpu opi-
enranii (Topcirtauit kyt N=C3’C2’02’H). Ie cek-
Topu KyTiB t (167,7°<Nn<179,7%; -179,9°<n<142,9%)
(43 xoudopmepn); g* (14,6°<n<80,5°) (54 xoH-
dopmepn) i g~ (-101,4°<n<-26,3°) (40 xoudopme-
piB). CekTop g' poaliensyennil Ha JBa — BYKUMIL
(66,8°<n<80,5°) (16 xoucopmepi 3i 3B’A3KOM
O3’H...02’) i mmprmit (14,6°<M<43,7°) (38 xou-
dopmepiB 3i 38’a3xkom O2’H...03’ 3a gBOMa BuU-
HATKaMu). BlaemHa opienrania 38’a3kis O3’C3’ i
C2’02’ Taka, 1110 TOPCITHMIT Ky T 0 JEKUTH y ABOX
BY3bKUX ceKTopax — -44,3°<0<-15,9°112,9°<0<
44.6°.

BuBuaroun cTpykTypHI 0cOOJMBOCTI BCix
MOKJIMBUX KOH(popMepiB Ado, My He OOMes M-
cA JIMIle aHAJI30M iX OCHOBHUX (HOMEHKJATYP-
HIX) XapaKTEPUCTUK, a JOCJHiauaM KoHdpopma-
LifiHy MiHJMBICTE ycix 0e3 BUHATKY CTPYKTYP-
HUX IlapaMeTpiB, 30KpeMa OOBXKMUH XIMIiYHUX
3B’ABKIB, BeJIMYMH BaJIEHTHUX i TOPCITHUX KYTiB,
10 OMNMCYIOTH HEIUJIONMHHICTH TeTePOIVIKIY OC-
HOBMU 1 BUXiJ IVIIKO3UIHOTO 3B’A3KY i3 cepenHboi
ILJIOIVHY TeTePOIMKJIY OCHOBH. 3apikcoBaHO Ta-
Ki 3aKOHOMipHOCTI.

Hywrneorunna ocHOBa y CKJIaAl HYKJIEO3ULY €
MIpaKTU4HO Itacko0. Hamm He 3adhikcoBaHo cTaTn-
CTUYHO 3HAYYIIIOrO BiIXMJIEHHA Bij IJITAaHAPHOCTI B
TIOPiBHAHHI 3 130JIbOBAaHOI0 OCHOBOIO — aJI€HIHOM.
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THIIIOI0O CTPYKTYPHOIO OCOOJIMBICTIO KOH(pOP-
MepiB Ado € Buxin roiko3muaHoro 38’aA3Ky C1'N9
13 cepeIHBOI IJIOIIMHY iMiZIa30JIbHOI0 KiJIbIld OC-
HOBU. CepeIHBOIO IJIOIINMHOIO KiJIbIlA BBAYKAETh-
A IJIOIIMHA, IIPOBEIeHA Yepes I0r0 aTOMY TaKVIM
4yHOM, 11100 3a0e3neunTy MiHiMaJibHE 3HAYEHHA
cyMM KBaJpaTiB BizicTaHel Bif HMX J0 Iiel mjo-
myHY. BignosigHo 1o 3m00yTHX pe3ysabTaTiB KyT
Buxony 3B’a3ry C1’N9 i3 nronmay iMinasosbHO-
TO KiJbIA OCHOBM 3MiHIOETBCA Bix -1,7° mo +2,2°
(BHak «*» BifgNOBimae BUMNAAKY, KOJM BEKTOPU
N9C4, N9C8 i N9C1’ yTBOPIOIOTE IIpaBy TPIIKY).

Taxrosx MM BCTAaHOBIJIIN, III0 MOAYJb KyTa MisK
eK301MKIIYHUM 3B’ A3KoM CO6N6 i rto1mmHoro0 111e-
CTUYJIEHHOTO KiJIBISI OCHOBM 3MiHIO€ThCs Bix 0,2°
1o 1,5°. Moo cTPyKTYpPHOI ITOBEIIHKM aMiHOIPY -
I OCHOBM, TO PO3PAXyHOK 3HAa4YeHb KYTIB MIiXK
3B’a3koM C6N6 Ta ii muoruuoro HIN6H2 moxka-
3ye, 110 BOHM 3MiHIOIOThCA Big 1,1° mo 23,17 mus
pisHMX KoH(MOPMeEpIB.

3-noMixk ycix XiMiYHMX 3B’A3KIB HYKJIEO3UILY
KOH(PpOpMAaIIiifHO Haitgy TyvBimM € 3B’ a30k C2’02’.
Ona uporo napametp A criaagae 0,0086, nosixu-
Ha 3B’A3KY 3MiHIOEThCA B Mexkax 1,390-1,435 A, a
cepenHe 3HauUeHHA JopiBHIOE 1,413 A. JJis rariko-
sugHoro 3B’aA3Ky C1'N9 A crmagae 0,0077, nos-
KVHA 3B’ A3KY 3MiHIOETbCA B Meskax 1,436-1,482 A,
a cepejHe 3HaYeHHA gopismioe 1,457 A. s mo-
PiBHAHHA 3a3HAa4YMMO, IO AJia 3B A3KiB N3C4 i
C4N9 ocuosu 0,0020<A<0,0023, mns 3B’A3KIB
C6N6, N7C8, N1C2, C8H i C8N9 0,001 <A <0,002,
a 3B’a3ru COHN7, N1C6, C2N3, C4C5, C5HCE,
N6H1, N6H2 i C2H ocHOBM € KOH(OpPMAIiTHO
HaviveH vy TyvBuMu (A <0,001). ¥ nykpoBomy 3a-
JIMIIKY HaibinbIni 3HaveHHA A micoa C2°02’ ma-
101 3B’ A3ku C3’03°, O2’H i C4’04’ (0,00563<A<
0,0064), a miHimaJsibHe 3Ha4YeHHA A crocTepira-
eTbesa A 38’a3ka C1'H (A=0,0017). Takum ym-
HOM, XiMi4YHi 3B’A3KU IIyKPOBOTO 3aJIUIIIKY 3ara-
JIOM KOH(popMalliiiHO JiabijbHim, HixK ximiuxi
3B’ABKM OCHOBIHL.

Taka % 3aKOHOMIipHICTB crocTepiraeTbcd i
IJIS BaJIEHTHMX KYTiB: BaJIEHTHI KyTHU I[yKPOBOTO
3aJIMIIIKY KOH(POPMAIliiffHO JabisbHilI, HiXK Ba-
JIEHTHI KyTu ocHOBI. B ocHOBI mapamerp A pnisa
Hux 3miHwoTbed Big 0,0005 (N1C6CH, N1C6N6)
o 0,0038 (N3C4N9). ¥ nykpoBoMy 3aJMIIKY I
3MiHy 3Ha4HO Oisbii i esararots 0,0247 (C1’C2°02).
IIpn npomMy 11le YOTMPM BAJIEHTHI KyTM MalOoThb
MakcuMaJgbHI 3HadyeHHa A: C2’C3’03° (0,0240),

05’C5’H1 (0,0233), C4’C5’05%’ (0,0215),i O5’C5’H2
(0,0210). Minimanbue & 3HauenHa A=0,0036 cmo-
crepiraerbesa A kyta H1IC5 H2.

Takum 4MHOM, 3a BCiMa CTPYKTYPHUMM O3Ha-
kaMy aszoTrucra ocHoBa Ado € KOH(pOpPMALiTHO
617bIIT KOHCEPBATUBHOIO, HisK I[YKPOBIII 3aJINIIIOK.

Kopeasayiuni 3axonomiprocmi. Ha ocuosi
JaHUX IJIA IIOBHOTO ciMeiicTBa KoH(opMepiB Ado
MM 3aCTOCYBaJIM CTATUCTUYHI Miaxoau, 1100 BusA-
BUTM B3a€MO3B’ 30K MK TOPCIVHMMM KyTaMu, i
3acpikcyBaJIM TaKi CTATUCTUYHI 32 KOHOMIPHOCTI.

Ilo-nepire, mae micie 0BOJI CUJIbHA KOpe-
JAIIA (32 OOHUM BUHSATKOM, KU HaBeIeMO OC-
TaHHIM) MisK TopciiiHuMu KyTtamu O i v, (-1,00),
v, (0,97), v, (0,86), v, (-0,83), v, (-0,35) (TyT i HMK-
4e B Ay°KKaX HaBeJeHO KoeillieHTH JIiHITHOI KO-
penarii). OkpiMm TOTrO, CriocTepiraeTbcA AOBOJII
CUJIbHA KOpeJdAllisa MK TOPCIHMMM KyTaMu V; 1
v, (0,96), v, (-0,85), v, (-0,78), misk v, Ta v; (-0,97),
v, (-0,67), v, (-0,57), misk v;iv, (0,84). Haticinabie
KOPEeJIOITh MisK coboro Kyt Vv, i v, (-0,43), v, i
v; (0,34), v, (-0,23).

Ilo-npyre, BCTAHOBJIEHO, 1110 TOPCiiHI KyTH f,
Y, € 1 ( TOpPiBHAHO CJIa0KO KOPEJIIIOTh AK Mi¥K CO-
000, TaK i 3 TOPCIIHUMM KyTaMu V,+V, (3BHAUEHHA
BimmoBigHUX KoedilieHTiB JiHiIHOI KOpesamii He
nepesulrye o moxyJo 0,14).

Kordopmaniiamit aHai3 cBiI4YNTb PO Te, 1110
JOBSKMHA TJIIKO3MAHOTO 3B’A3KYy Ado Arx KoH)OP-
MalliliHMli apaMeTp CUJIBbHIiIIe KOPEeJIloe 3 J0B-
JKMHAMM XIMIYHMX 3B’A3KIB OCHOBM, 30KpeMa
C5N7 (-0,85), a He IYKpPOBOrO 3aJIUIIKY, A€ JOTro
MaKCUMaJIbHA KOPEeJIALA 3 JIOBMKUHOI 3B A3KY
C1’04’ cknagae -0,54. Ina KOpesALiiHOTO 3B’ A3~
Ky MI’K JOBYKMHOIO TJIik03uHOro 3B’ A3Ky C1’N9 i
BeJIMYMHAMM BaJIEHTHUX KYTiB IIyKPOBOIO 3a-
JIUIIKY HaMO1IbIIMiI KoedilfieHT Kopesalii crnoc-
Tepiraersea smte gia kyta O4’C1°H (-0,69), ycei
g1l o MoxyJto MeHii 3a 0,44. Jlyia BaJeHTHUX
KyTiB OCHOBMU Haiibisbirie 3HauenHsA 0,66 nyia Ky-
tiB N1C6C5, N9C8H (-0,63), N7C8H (0,60) i
C5C6N6 (-0,60); ga iHImMX KyTiB BOHO He IIepe-
Buiye o moxyJito 0,38. HavicunpHille qoBiKmuHA
IJIIKO3MIHOTO 3B’ A3KY KOPEJII0E 3 TPhOMa TOPCili-
uumu kyramm — C4’04’C1°N9 (0,78), C4’04’C1’H
(0,75) i v, (-0,75). Josa iHIIMX TOPCIVIHMX KYTiB
piBeHB KopesAlii He nepesBuIye 1o moxyJo 0,68.
Ha mpormuBary nommpeHiii Todlll 30py Ipo Ha-
ABHICTb CTPYKTYPHOI KOpeJiAlfii Misk JOBYKMHOIO
IJIIKO3MIHOIO 3B’A3KY Ta TOPCIIHMM KYTOM X Y
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IIypMHOBMX HyKJeo3uzax [1] (3acpixcoBany, mo
pedi, B KpUCTaJiYHOMY CTaHi) CUJIBHOI KOpeJsALii
B KOHJopMepax idosmboBanoro Ado He 3acpikco-
BaHO, IpMHaMHI i BesmrunHa He niepeButtye 0,58.

ITikaBi KOpesAIiliHI 3aKOHOMIPHOCTI BUABJE-
HO JJI TOPCITHOTO KyTa ): 3’sAcyBaJocd, 110 BiH
JIOBOJII CUJIBHO KOPEJIIOE He 3 ONHUIM-JIBOMA, K I[e
BBasKaJocA paHirre [1], a 3 1111010 HU3KOI CTPYK-
TYPHUX IIapaMeTpPiB — NOBXKMH 3B’A3KiB, BeJN-
4MH BaJIEHTHUX 1 TOpcifiHux KyTiB. Tak, KyT ) KO-
peJroe 3 JOBIKMHAMM BaJIeHTHUX 3B’A3KiB N3C4
(0,66), C5N7 (-0,60), mua immmx 3B’A3KIB KOpe-
aamnia mennre 0,60; BajmenTHux kyTiB NYCSH
(-0,72), C2N3C4 (0,69), N3C4N5 (-0,66) i C1’N9C8
(0,61), pya immux KyTiB Kopesaria mene 0,60; a
TAaK0’K 3 D TOPCIIHMMM KyTaMy, O BU3HAYEHHA
AkMx BxoauTh 3B’A30Kk C1’NY, ropesAria piBHa
no moxysio 1. IIle nna 6 KyTiB 3Ha4YeHHA KO-
editieHTiB JiHIHOI KopesAllii i3 BpaXyBaHHAM
KPYTOBOl KOPpEKI|il IIepeBUIIYIOTb II0 MOZLYJIIO
3navenHd 0,70.

ITpusepTae 10 cebe yBary Te, IO Opi€HTAIliA
rizpokcniiB y mososkeHHax 2’ i 3’ B3aeMoHesa-
JIeJKHA, OCKIJIbKY KOoeillieHT KopeJsidarlii Misk Top-
cittHuMm KyTamu € i 1 6amsbruit 1o vyJid (0,01).

Moo nonaprux BiactuBocTeil Ado: HyKJeo-
31 Ma€ BeJUKMUIM IOUIMOJLHUII MOMEHT, AKUNI
CUJIBHO 3MIiHIOETBCA Bif KOH(opMepa 10 KoHpOop-
Mepa 1 mexnTs y mesxax 0,57+6,80 D.

Kongopmayitini pienosazu. Ha ocHoBi eHep-
FeTUYHUX XapaKTePUCTUK yCiX KoH(pOpMepiB
Ado uyncesbpHO 0OXapaKTepPU30BaHO 1IOr0 KOHQOP-
MaliiHi piBHOBarm B [iana3oHI TeMIepaTyp
298,15-420 K (puc. 4). Tak, 3a 420 K (Taky Temme-
paTypy 3a3BMdUall BUKOPMCTOBYIOTH B €KCIIEPU-
MeHTax 3 MaTpuyHOi isosanii [15]) syn:anti=
34,9%:65,1%, a S:E:N=93,3%:0,4%:6,3%.

Buasunoca, 1o piBHOBara syn:anti 3a remune-
patypu T=298,15 K cuibHO 3CcyHyTa OpaBopyd
(syn:anti=45,0%:55,0%), a pisuoBara S:N — y 6ik
S-kougopmepiB (S:N=98,6%:1,4%). IIpu ubomy
CITIBBiTHOIIIEHHA MIMK «KJIQCMYHUMM» 1 «HEKJIa-
CUYHMMM>» KOH(popMepaMy (PypaHO3HOTO KiJbIld
LIYKPOBOI'O 3aJIMIIKYy TaKe: IJIA S-IifcimericTsa
— C3’ex0 (98,6 %), noia N-migcimerictea — C3’endo
(1,3 %), C4’exo (0,1 %). Hua iHmmMxX migcimeiicTs
3acesericTs He nepeBuitye 0,01 %.

Taxosx 3acdikcoBaHo Taki 3axoHOMipHOCTI (y
IysKKaX HaBeZeHO 3aceseHocti 3a T=298,15 K).
Koudopmepn 3 yeg* (93,3 %) mominyoTs Haj

roHpopmepamu 3 Yet (3,7 %) i ye g (3,0 %). Kon-
dopmepu 3 Be g* (75,8 %) — Hag KoOHPOPMEPAMMI
3 Bet (19,2 %) iBe g (5,0 %); mpu npomy KOHDOP-
mepu PBe g’ syn-mwob6Hi (44,3 nporu 31,4 %). Qs
IHIIMX KOH(OPMEpPIB IepeBakae anti-KoHGO-
pmartis: Bet (18,8 mporu 0,5 %) i Be g~ (4,7 % mpo-
™ 0,2 %). Koudopmepu 3 g€t (83,2 %) mepeBarka-
I0Th HaJ KoH(opMmepamu 3 € g (16,1 %) i ee g* (0,6
%). IIpn upomy koH(poOpMepn 3 €€t € anti-iio-
ouumn (54,7 upotu 28,5 %), inmii 3 e€g- — syn-
gobunmu (16,1 oporu 0,04 %), koudopmepn 3
€€ g* rakok € syn-sobunmu (0,5 mporu 0,2 %).
BHYMPIWHDOMONEKYAAPHT 800HE8T 36’ A3KU.
3106yTi pesyabTaTu 040 BHYTPIIIIHBOMOJEKY-
aapuux H-3B’a3kiB y koHpopMepax Ado nipexnc-
TaBJyeHO B Tabu. 1-3 (http://bioorganica.org.ua/
UBAdenovo/pubs_5 2 07/Zhurakivsky 2007
_2.pdf). ¥ 137 xoudopmepax Ado 3adikcoBaHO
20 TumniB BHyTpilIHbOMOJIERYIApHNX H-3B’A3KiB
(ix BarasbHa KibKicTh — 312), a came — C2’H..O5’
(18 sB’sskiB), 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...05’ (17), O2’H..03’ (58)
O2’H..N3 (19), O3’H..02’ (51), O3’H..O5’ (4),
O5’H..03’ (7), O5’H...N3 (13), O5’H...N9 (2),
O5’H..C8 (1) i O5’H..HC8 (1). Boun poamnozmina-
I0ThCA Ha ABI pisHOBesmki rpynu — H-3B’A3kn,

K

1110 JIOKaJIi30BaHi B I[yKPOBOMY 3aJIMIIKY (Tunu 1,
12, 14-16; ix 3arasabHa KinbkicTb — 138), i 3B’ a3-
KM MI®K HYKJIEOTHIHOIO OCHOBOIO Ta IIyKPOBYIM 3a-
auimkoMm (ix 174, tunm 2-11, 13, 17-20) (umcyosi
no3HaveHHA TuniB H-3B’A3KiB mogaHo B TabJL. 2).
IIpuponso, mo H-3B’A3KM MiK OCHOBOIO Ta I[YK-
POBUM 3aJIMIIKOM IysKe 4yTJMBi 1o iX B3aeMHOI
opienrarii. Tak, 3B’ aA3ku tuny 4, 7, 9, 11, 131 18
peaxisyioTbca Juiie B anti-KoOHpopMepax, a
3B’A3KM TUIy 3, 8 1 17 — y syn-xoHdoOpMepax
Ado. Buyrpimuborykposi H-3B’A3Kk1M MeHII 9yT-
JMB1 10 B3a€MHOI OpieHTallil 3aJIUIIIKY 1 OCHOBH,
aJjie 3B’aA3Ku 1, 12 1 14 € anti-a00HUMM, a 3B’ A3KU
Tuny 16 — syn-sarobauMu. BonHodac BHyTpimI-
HBOIIYKpOBI H-3B’A3KM AysKe YyTJIMBI O KOH-
dopmaiiii irykpoBoro 3aauiky: tuin H-38’a3kiB 1
peasizyeTbcsa Jmille B S-KOH(OPMAIigX, a TUIIN
151 16 — Tinpku B N-KoH(]pOpPMEpPaAX I[YKPOBOTO
3aJMIIKy. 3-nomisk H-3B’A3KiB Misk LYKpPOBUM
3aJIMIIIKOM Ta OCHOBOIO HAMYYTJIMBIIINMM IO KOH-
dopmarii 3aymmky € tinm 5 i 18, mo peasisy-
I0ThCA Juille B S-koHpopMepax, i Tumm 3,417, axi
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criocTepirarorbecsa TIMbKM B N-KOH(popMepax LyK-
poBoro 3asauimiky. Cepen pemrtu € Ak S-Jr0bHI
(tmmm 8, 9,131 17), Tak i N-sr00Hi (Tum 11).

Ona neakux tuniB H-3B’A3KiB criocTepiraeTh-
CsI TaKOK iCTOTHA 3aJIeyKHICTDb 1 BIJ IHIIIMX KOH-
dopmariiitinx napametpiB (tabs. 1, 3). Tak, H-
3B’asgku Tuny 1, 4 i 18 peasisyroTbca Juie 3a
Yeg*, 3B’aA3ky TumniB 517 —3a yet, 8-9115-16 —
3aYeg, 719 —3aeeg’,15—3aecg,4, 16118
—3afPegt, 7,9i118 —3aneg, 13 —zanet.

Y koudopmepax Ado BHYTPIIIHbOMOJIEKY-
napHi H-3B’aA3Ku B 6ib1110CTi BUMTAIKIB CIIiBiCHY -
0Tb. ¥ 8 KoHdoOpMepax (2 anti Ta 6 syn) HaMn
3acpircoBano 4 H-38’a3Ky, y 54 koudopmepax (27
anti Ta 27 syn) — 3 3B’aA3KY, B 43 KoHPOpMepax
(24 ant? Ta 19 syn) — 2 pi3Hi 3B’A3KN, 1 y 32 KOH-
dopmepax (28 anti Ta 4 syn) criocTepiraeTbCA JIU-
e onuH 3B’A30K. He BUABJIEHO KOOHOTO KOH-
dopmepa, axknuit 6u He OyB oxomyenuit H-3B'a3-
KaMM.

3-moMiK 3apiKCOBAaHMX BHYTPIIITHHOMOJIEKY-
aapHux H-3B’A3KiB, AKi cTabini3yoTs yci MoMK-
auBi koHdopmepu Ado, — CH...O, CH..N,
OH...C,CH...C,OH...HCi CH...HC — Haiibiabury
yBary IpmMBepTaroTh Ao cebe nBa ocTaHHI. Xapak-
TEPHOIO iX 03HAKOIO € Te, I1I0 JIOHOPOM 1 aKIIeInTo-
pom H-3B’A3yBaHHA € aTOMM BOJHIO JBOX Pi3HUX
IPYIL

3ayBasKMMo, 1110 riepeBaskHa 6inbiricts (89,4 %)
BHyTpimIHbOMOJIeKYyIApHUX H-3B’A3KIB (BUHAT-
KI cTOoCyloThcA 1-ro 3B’a3ky C2’H..O5’, 9-tm —
C2'H...N3, 2-x — C3’H...N3, 3-x — C3’H...HCS,
3-x — C5’H1..N3, 1-ro — C5’H1...C8, 9-tu —
C5’H2..N3,4-x — C5'H2...N9il-ro— C5’'H2...C8,
TOOTO BChbOro 33 3B’A3KiB i3 312) 3aI0BOJIBHAE
KJIaCU4Hi reoMeTpuyHi BuMoru (Taba. 2). [l 38’ a3-
kiB AH...B cyma BaH-Aep-BaaJbCOBUX pajiyciB
atomiB H i B [16] nmepeBumrye Bigcrans HB. ITpn
IbOMY HalIMeHIlIa BeJn4ynHa KyTiB H-3B’A3yBan-
HAa AHB cnocrepiraersea gia 38’azkis C2'H..N3.
MinimaspHe 3acpikcoBaHe 3HAYEHHSA CKJIAJAE
99,4°.

EJeKTPOHHO-TOIIOJIOTIYHI XapaKTepUCTUKHA
BHYTpilIHbOMOJIERYyIApHMUX H-3B’A3KiB — mapa-
MeTpiB p i V?p — Tex BXOOATH O HaBeLEHUX y
gitepatypi mex [17, 18]. Otsxe, € Bci mixcraBmu
kJacudikyBaTy BCi BMUABJIEHI JI 0XapaKTepus3o-
BaHI HaMM BHYTPIIIHbOMOJIEKYJAPHI 3B A3KU B
koH(opmepax Ado AK BogHEBI

HJoctaTHbO BeJsiMKa KiJbKICTh 3apiKCOBaHUX

H-3B’a3kiB 103BOMMIIA HAM 3aCTOCYBaTH CTATUC-
TUYHUI MEeTOJ JIHIITHO-KOPEeJIALIIHOTO aHaJi3y,
1100 BCTAHOBUTU JeAKi 3aKOHOMIpPHOCTI, fKi CTO-
cyroTbea ix npuponn. Tak, 30KpeMa, BUABJIEHO
JIOBOJIi CUJIbHY KOPEJIALII0 MisK ITapameTpaMu p i
V#p (0,93), piHB (-0,95), V*p i HB (-0,94). Hase-
JIeMO TaKOK KoedirienTn JiniifHOI Kopesamnii mimx
piAB(-0,82)i Vpi AB (-0,94).

3adikcoBaHO NPOABM BHYTPIITHLOMOJEKY-
aapHux H-3B’A3KiB B iHpauepBOHMX KOJIMUBAJIb-
Hux cnektpax. IIpu yrBoperHi H-38’a3kis C8H..O5’
iHTerpaJyibHa IHTEHCUBHICTH BAJIEHTHOTO KOJIU-
BagHA V (C8H) (inTeHCcuBHiCTB, AK Bimomo [19], €
OJHUM 3 HagyTJmMBimx iHaukatopis H-3B’a3y-
BaHHA) 3pOCTa€ B cepelHboMy B 16,5 pasa mo-
PiBHAHO i3 cepegHBOIO IHTEHCUBHICTIO I[bOTO K
KOJIMBaHH:A, 1110 He BTATHyTe y H-3B’A30K (Ipnu
npoMy Opasucsa [o yBaru Jsuile anti-KoHpopMe-
pn).

IIpm yrBopenni H-3p’aszkis O2’H...N3 inTer-
paJbHa IHTEHCHBHICTH BaJIEHTHOIO KOJIMBAHHSA V
(O2’H) zpocrana B cepeaubomMy B 13,2 pasa
NOPIBHAHO 13 CepeaHbOI0 IHTEHCUBHICTIO B TUX
anti-KoH(opMepax, y Akux et H-3B’A30K Big-
CYTHIii, & 9acTOTa BAJIEHTHOTO KOJIMBAaHHA B Ce-
penHbOMYy 3MeHIyBaJjsacsa Ha 272 cm™ (BpaxoBaHO
maciTabunit MmuoskHMK 0,9608 [20]). s koH-
dopmepis i3 3B’askom O5’H...N3 3pocranua in-
TerpaJibHOl IHTeHCUBHOCTI BaJIEHTHOTO KOJVBaH-
HA V (O5’H) nopiBHAHO i3 cepenHbOIO iHTEHCUB-
HICTIO B TUX SYyn-KoH(popmepax, ae neint H-3’a-
30K BIZICYTHIl, CKIIaZaJio B cepenHboMy 33,9 pasa,
a 3CyB YacTOTY BaJIEHTHOTO KOJVBAHHA 3 ypaxy-
BaHHAM MacHITabOHOTO MHOXKHMKA JOPiBHIOBAB
270 cm™.

BucHoBEN. Yneplile IPOBelEHO BUYEPITHU
KOH(pOpMAaIifiHNiI aHaJli3 KaHOHIYHOTO PUOOHYK-
Je03UNy aleHO3VHY KBaHTOBO-XIMIYHMM MeTO-
IOM (PYHKIiOHaJy TIyCTMHM Ha piBHI Teopii
MP2/6-311++G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p).
IIpencraByeHO OCHOBHI reoMeTpuUUHI, eHepre-
TUYHI Ta MOJIAPHI XapaKTepUCTUKM BCix Jioro 137
CTiIKMX KOHQOPMEPIB, & TAK0K KOH(OPMAIliliHi
PpiBHOBaru B fiana3oHi TeMnepatyp T=298,15+420 K.
MeTonoM aHaJi3y TOIOJIOrii eJeKTPOHHOI I'yCTH-
HJ OTPYMIMAaHO JIaHi II[0J0 BHY TPIIIHbOMOJIEKY JIAP-
Hux H-3B’aA3KiB. BoHM cBifmgaTh IIpO CKIASHY CH-
creMmy crabinizarii 7ioro KoH(OpPMEpPIB AK KJja-
cnuanmvy (OH...O, OH...N), Tak i HecTaHZaAPTHU-
mu (CH...O, CH...N, OH...C, CH...C, OH..HC i
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CH...HC) BryTpimrEbOMOJIERyIApHNMY H-3B’A3-
KaMMU, AKi CIiBiCHYIOTH i3 HecrienMiuHNMU eJeK-

HicTb Kopropanii «GAUSSIAN» (CIIIA) 3a Jiro-
0’A3HO0 HajaHMUII TPAHT — IIPOrPaMHMI IIaKeT

TPOCTATUYHMMM B3a€EMOJIAMY HYKJIEOTUIHOLI oCc- «GAUSSIAN03» nasa naatdpopmu Win3d2.

HOBU 11 I[yKPOBOTO 3aJIMIIKY.

IMoxsarka. ABTOPYM BUCJIOBJIOIOTH ITUPY BIAU- Haditlwaa 6 pedaxyito 23.07.2007 p.

Adenosine conformational possibilities: the DFT quantum mechanical investigation
R.O. Zhurakivsky', D.M. Hovorun®

! Taras Shevchenko National University
2 Glushkova Ave., Kyiv, 03127, Ukraine

* Institute of Molecular Biology and Genetics, NAS of Ukraine
150 Zabolotny Str., Kyiv, 03143, Ukraine

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..05’, C2’H...N3, C3’H...N3, C3'H..HCS,
C5’H1..N3, C5’H1...N9, C5’H1...C8, C5’H2...N3, C5’H2...N9, C5'H2...C8, C8H...05’, O2’H..03’, O2’H..N3, O3’H..02’,
O3’H..05’, O5’H..03’, 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.
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Tabauys 1
Heaxi cmpyxmypHhi, enepeemuuHi ma NOAAPHI XaAPaKmepucmuru
N08HO20 cimelicmea KoHgpopmepis a0eHO3UHY
[oN
: R
—§~ AG D P Vinax V4 B ¥ S5 € n 6 &9 g "z
£ 2350
g A E
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 46,0 427 90,6 -1454 | -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 | 2,00 | 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 1484 -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
23 422 | 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 -422 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 1747 32,5 67,1 174,8 -67,1 1529 -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
32 503 | 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
35 546 | 2,49 | 1115 | 40,4 | -1151 59,2 57,5 115,2 | -156,8 38,9 -22.2 12
36 549 | 1,35 | 173,1 | 34,8 69,7 -67,2 -64,0 151,1 1474 -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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P.O. JKypaxiscvruii, I.M. ['osopyn

IIpodosacennsa madbauyi 1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
41 | 569 | 255 | 27,8 | 336 | 680 | -1714 | -170.4 | 87,2 | -154,9 | -263 32,2 3,12
42 | 5,78 | 251 | 334 | 384 | 715 42,7 71,2 80,9 | -160,6 | -28,1 35,3 2,3,12, 16
43 | 5,79 | 470 | 42,0 | 40,1 | 753 45,2 -69,1 75,3 795 | -146,7 | 37,9 2,3, 14, 16
44 | 581 | 057 | 441 | 337 | 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 | 1499 | 156,8 | -162,3 | -39,8 2,8, 14
46 | 6,07 | 228 | 264 | 331 | 685 62,8 | -176,1 | 87,4 | -153,4 | -27.8 32,3 3,12
47 | 611 | 282 | 9,7 | 373 | -176,7 | -52,8 | 1783 90,5 69,4 | -444 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 1490 | -76,7 | -177,0 | -42,0 1,13
50 | 6,18 | 3,25 | 337,2 | 37,2 | 1428 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 | 1728 49,8 1514 | -814 37,6 -40,1 1,11, 12
52 | 6,20 | 1,99 | 41,8 | 37,3 | 74,7 | -1765 | -171,1 79,6 82,3 | -142,9 | 358 2,3,14
53 | 6,21 | 2,21 | 171,1 | 35,0 | 70,2 59,5 179,7 | 1482 | 156,7 | -156,4 | -39,1 2,5, 14
54 | 6,32 | 2,03 | 354 | 353 | 837 | -173,2 | 535 80,6 83,0 | -1434 | 364 2,3,14
55 | 6,34 | 2,62 | 53 | 362 | -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 | 794 75,9 52,5 78,3 82,8 | -148,1 | 37,9 2,3,14
57 | 655 | 1,72 | 46,0 | 351 | 78,7 | -176,3 | 52,8 81,7 71,3 -93,9 32,8 2,3,14
58 | 6,57 | 4,71 | 178,7 | 356 | 167,0 | 170,3 50,3 151,8 | -75,7 1797 | -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 | 359 | 1722 | 345 | 704 78,0 72,9 | 1502 | 1474 | -101,4 | -34,9 2,8, 14
61 | 6,65 | 1,70 | 3384 | 37,9 | 166,7 | -53,7 | 1794 95,1 87,5 73,2 40,8 2,7,14
62 | 6,71 | 522 | 1442 | 38,9 | -125,9 | -179,0 | -67,1 1416 | -79,5 33,6 38,0 12
63 | 6,72 | 2,78 | 351,8 | 335 | 171,2 | -550 | -53,1 949 | -151,3 | -33,8 37,0 2,12
64 | 6,74 | 3,01 | 454 | 338 | 715 655 | -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 | 75,0 655 | -176,0 | 80,6 84,1 | -144,1 | 354 2,3, 14
67 | 6,94 | 363 | 18,8 | 32,9 | 656 59,3 | 1783 86,9 92,0 67,8 35,1 3,14
68 | 6,94 | 3,80 | 4,9 | 34,8 | -149,1 | 1762 50,9 84,9 87,5 80,5 37,7 11, 14
69 | 6,95 | 3,80 | 1723 | 37,5 | 163,5 | 178,9 | -69,6 | 1534 | -73,1 1790 | -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 | 1383 | 39,4 | -106,1 | 63,5 58,2 132,4 35,9 21,0 -31,1 12
72 | 7,04 | 363 | 3444 | 32,4 | 1685 | -176,9 | -61,6 | 100,5 | -145,2 | -32,5 35,5 2,12
73 | 7,00 | 1,43 | 189,9 | 336 | 725 1725 | -67,7 152,9 28,3 24,8 34,5 2,8, 12
74 | 700 | 461 | 256 | 334 | 444 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 | 1442 | 146,1 | -96,1 -35,4 14
76 | 7,35 | 1,08 | 8,2 | 345 | -127,4 | 66,2 63,6 86,8 88,3 78,0 37,5 11,4, 14
77 | 742 | 431 | 1449 | 39,0 | -1252 | -76,7 | -66,5 | 141,7 | -88,9 33,5 -38,2 13
78 | 744 | 3,86 | 22,7 | 38,1 | 433 475 38,8 81,5 84,3 | -162,4 | 42,8 3,17
79 | 746 | 3,90 | 234 | 392 | -171,5 | 1765 | -59,5 79,3 50,2 | -171,2 | 43,6 15
80 | 7,48 | 597 | 172,7 | 33,2 | -124,0 | -94,9 51,2 1482 | 1429 | -97,2 | -34.2 1,11, 14
81 | 7,49 | 248 | 176,7 | 33,7 | 71,3 59,0 179,6 | 1495 | 1464 | -100,2 | -34,8 2,5, 14
82 | 759 | 3,32 | 172,8 | 37,6 | 1635 | -742 | -68,3 | 1534 | -79,1 1792 | -435 13
83 | 7,69 | 3,24 | 3542 | 34,9 | 1733 60,8 178,1 91,2 | -160,9 | -32,6 38,6 2,12
84 | 7,73 | 142 | 153,8 | 37,2 | -116,9 | -51,9 | 1722 | 141,7 30,6 27,4 -35,1 12
85 | 7,78 | 2,56 | 12,6 | 38,9 | 179,2 43,0 71,2 815 | -1655 | -34,8 42,1 2,12, 16
86 | 7,81 | 4,19 | 3569 | 352 | 172,6 | -179,1 | -174,3 | 90,1 | -162,4 | -31,3 39,0 2,12
87 | 7,84 | 5,16 | 1847 | 33,8 | -116,3 | 176,1 48,3 148,9 36,1 28,2 36,7 1,11, 12
88 | 7,87 | 490 | 3,2 | 36,1 | 1755 | -173,1 | -172,7 | 90,6 64,6 | -43,3 445 2,12
89 | 7,90 | 1,65 | 17,7 | 395 | -141,0 | 67,1 62,1 81,9 -925 | -176,4 | 43,8 4,11
90 | 7,91 | 255 | 327,1 | 37,9 | 166,6 | 177,9 | 1782 99,6 89,6 74,1 38,6 2,7, 14
91 | 7,91 | 291 | 41 | 36,0 | -154,4 | -8509 51,4 83,6 87,3 80,2 39,5 11,14
92 | 792 [ 3,10 | 1902 | 33,6 | 721 71,1 -64,1 152,1 32,3 23,7 -34.4 2,8, 12
93 | 8,00 | 154 | 250 | 343 | 67,5 | -174,3 | -171,0 | 82,7 91,6 68,9 35,1 3,14
94 | 8,07 | 1,64 | 3585 | 38,6 | 1745 45,7 70,3 81,6 82,8 75,4 434 2,14, 16
95 | 8,12 | 1,43 | 193,2 | 34,0 | 73,9 96,8 -69,4 | 1534 27,0 26,0 -34,6 2,8, 12
96 | 8,13 | 154 | 1722 | 383 | 67,7 1770 | -67,3 | 154,6 | -70,2 | -1615 | -42,7 2,8
97 | 8,16 | 3,41 | 152,9 | 38,3 | -128,7 | -66,6 | -64,6 | 1437 | 1455 | -935 | -362 14
98 | 8,29 | 653 | 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 | 357 | 395 | 744 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 | 1447 | -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 | 1459 | 1456 | -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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ITpodosacenns mabauyt 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 | 154,66 | -64,8 | 178,1 | -439 13
105 | 8,44 | 3,38 | 177,6 | 26,9 | 69,6 59,6 179,1 | 143,66 | -153,7 | 43,7 -32,8 2,5, 12
106 | 8,44 | 422 | 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 | 3233 | 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 | 1574 | -72,8 | 1745 | -426 13
109 | 8,73 | 2,36 | 243,8 | 25,3 | 164,2 75,3 45,0 1408 | -169,2 | 40,3 15,9 2,12, 18
110 | 8,82 | 4,15 | 184,8 | 37,4 | 436 -73,8 | 161,56 | 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 | 68,4 745 | -66,1 154,9 | -74,0 | -160,1 | -42.8 2,8
113 | 9,01 | 3,68 | 149,3 | 382 | -137,4 | 56,2 172,9 | 139,6 | 1452 | -98,2 | -34,8 14
114 | 9,03 | 347 | 3233 | 37,9 | 1562 | 174,3 | -68,1 104,6 91,8 71,6 37,4 2,9, 14
115 | 9,056 | 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 | 1741 | 37,2 | 1664 | -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 | 524 | 1484 | 39,3 | -133,3 | 54,1 172,2 | 1432 | -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 | 655 68,2 | -176,2 | 85,6 92,8 69,7 34,6 3,14
121 | 9,35 | 5,77 | 1456 | 39,6 | -131,4 | -169,7 | -174,7 | 141,7 | -73,7 37,6 -39,5 12
122 | 9,36 | 3,91 | 2262 | 36,3 | 164,2 75,7 44,8 153,3 38,0 15,0 27,0 1,2,12,18
123 | 947 | 2,72 | 1575 | 37,1 | -118,6 | -71,5 | -64,5 | 1433 34,7 26,4 -36,2 12
124 | 952 | 3,31 | 230,8 | 39,7 | 156,7 | 1764 | -69,8 | 158,6 35,9 15,6 27,2 2,9,12
125 | 9,66 | 0,98 | 1740 | 38,8 | 68,8 91,6 68,9 | 1553 | -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 | 1864 | 34,7 | -117,3 | -88,3 50,4 150,8 33,9 30,3 37,7 1,11, 12
128 | 9,90 | 555 | 142,7 | 39,2 | -135,6 | -176,4 | -176,8 | 1357 | 1442 | -978 | -332 14
129 | 9,98 | 3,48 | 232,6 | 40,0 | 174,3 | -169,7 | 1772 | 157,1 36,5 15,8 -27,3 2,6,12, 11
130 | 10,14 | 1,73 | 230,5 | 40,7 | 1515 85,7 744 | 159,0 34,5 17,9 -28,0 2,9,12
131 | 10,31 | 2,22 | 148,0 | 38,5 | -1221 | 74,8 74,3 | 138,0 26,9 28,5 -34,6 12
132 | 1042 | 291 | 0,8 | 286 | 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 | -659 | 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 | -1744 | 1258 32,5 22,2 29,7 12
136 | 11,09 | 3,15 | 142,9 | 39,4 | -1256 | 61,1 1743 | 1332 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

IMpumimxa. [Tosnawenns kymis B, ¥, 0, € Y P, Viue — cmandapmui [1]. Topciunut xym n= C3’C2°02’H
onucye opienmayito eidporcuaa 8 noaodxcenti 2’, a kym 0= 03’C3’°C2’02° — g3aemHy opieHMayito 38’ A3Ki8
C3’03’ 1 C2’02’. Beauuunu kymis Hagedero Yy 2padycax, AG — 8i0HOCHA 8iabHa eHep2ia ['i66ca 3a HOpMALb-
HUX YMO8, KKAA/ MOoAb, D — dunoavHull momenm, Jebai. CmpyxmypHi xapaxmepucmuru ompumaro Ha
pteni meopii DFT B3LYP /6-31G(d,p), a enepezemuuni — na pieni MP2 /6-311++G(d,p)//DFT B3LYP /6-
31G(d,p). Kongopmepu nponymeposarno 8 nopsadxy 3pocmanns ix eiavnoi enepzii AG. Hymepayito ma
napamempu eHYympiuHvomorekyrapruxr H-3e’a3xie nagederno 8 mabauysax 21 3.

Tabauys 2
OcHo8HI zeomempPULHT MA eAEKMPOHHO-TMONOAOIUHT LAPAKMEPUCTNUKU BHYMPIUHBOMONLEKYALPHUL
so0Hesux 38’sa3ki8 AH...B, axi cmabinizyroms Kongopmepu adeHo3UHY

H-38’A30K AB, A HB, A AHB, rpaz. P, a.o. Vp, a.o.
Tun

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...05’ 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 3,076 2,433 2,893 115,2 129,4 0,006 0,013 0,019 0,039
4 C3’H...HCS8 3,081 3,217 2,360 2,540 118,7 125,0 0,004 0,006 0,016 0,021
5 C5H1...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...05’ 3,261 | 3,523 | 2,241 | 2,579 | 121,2 | 156,6 | 0,008 | 0,016 | 0,028 | 0,044
12 02’H...03’ 2,583 | 2,761 | 1,939 | 2,182 | 111,1 | 123,3 | 0,019 | 0,029 | 0,073 | 0,100
13 02’H...N3 2,780 | 2,938 | 1,862 | 2,086 | 144,3 | 154,3 | 0,024 | 0,037 | 0,058 | 0,089
14 03'H...02’ 2,628 | 2,780 | 2,012 | 2,224 | 1116 | 120,3 | 0,018 | 0,024 | 0,071 | 0,087
15 O3’H...05’ 2,898 | 2,994 | 2,138 | 2,251 | 132,6 | 1342 | 0,016 | 0,018 | 0,047 | 0,056
16 05'H...03’ 3,023 | 3,120 | 2,218 | 2,335 | 136,8 | 139,7 | 0,012 | 0,016 | 0,041 | 0,048
17 05'H...N3 2,824 | 2,984 | 1,843 | 2,059 | 156,9 | 172,9 | 0,024 | 0,038 | 0,059 | 0,091
18 05’H...N9 3,121 | 3,136 | 2,374 | 2,397 | 132,9 | 133,7 | 0,012 | 0,013 | 0,040 | 0,041
19 05'H...C8 3,381 | 3,381 | 2532 | 2,532 | 146,6 | 146,6 | 0,008 | 0,008 | 0,029 | 0,029
20 O5'H..HCS | 3,031 | 3,031 | 2,386 | 2,386 | 123,7 | 123,7 | 0,004 | 0,004 | 0,017 | 0,017

ITpumimxa. Budinreno 3HaueHns gidcmane HB, axi mepesuwjyroms cymy 8ax-0ep-8aarbcosux padiycie
amowmie H i B.

Tabauys 3
Kougopmayitini rapaxmepucmuru 8HYMPIUUHbOMOLEKYALPHUL 800He8UX 38’ A3K18,
AKT 0OXONAOI0OMD YCL MOHCAUBT KOHPOPMEPU A0eHOZUHY

< a B /4 & n 0
H-3B’aA30K 4 ‘5 .

Ty ALB ‘E %| syn |anti | N | S . . . . R

s B g tig |8 t|g |8 tlg |8 tlg |8 g
M =

1 C2’H...05’ | 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 (12125 | 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 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 0 1 0 1 0 0 1 0 0 0 1
7 C5’H1...C8 3 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 1|0 0 |14 ] 4 5 5 6 5 3 1 ]13
9 C5’H2..N9 | 4 4 1 3 1 2 1 0 0| 4| 4 0 0 4 (0 0 1 3
10 C5’H2...C8 1 1 0 0 0 1 0 0 1 1 0 0 1 0 0 1 0

11 C8H...05’ 17 17 | 10| 7 4 7 6 |16 | 1 0 9 5 3 8 4 5 |10
12 O2’H...03’ | 58 | 20 38 |20 |38 (22(19 |17 |16 |20 (22|20 | 18|20 |38| 0 |20 |20 | 38
13 0O2’H...N3 19 0 19 1 |18 7 6 6 6 6 7 1 9 9 0 (19| 0 1] 18
14 O3’H...02’ | 51 | 20 31 |26 |25 (21|16 |14 |18 |17 |16 |26 |25 | 0 |16 |20 | 15 | 26 | 25
15 0O3’H...05’ 4 2 2 4 0 0 3 1 0 0| 4 0 0| 4 0 1 3| 4 0
16 O5’H...03’ 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 0O5’H...C8 1 1 1 0 1 0 0 1 0 0 1 0 0 1 0 0 1 0
20 | O5’H..HC8 | 1 1 0 1 1 0 0 1 0 0 0 1 0 0 0 1 0 1
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