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BuyTpimaboMosieKyaspHi BOAHEBI 3B’A3KN y BCiX
MOXKJINBUX KOoH(dopMepax 2'-1e30KCcuTumMiauny:
HeeMIIipUIHNIT KBAaHTOBO-XiMIYHMIT aHAJII3 TOMOJIOTIL
€JIEKTPOHHOI I'yCTUHU

As many as 13 types of intramolecular hydrogen bonds are determined in 92
conformers of 2 -deoxythymidine nucleoside by means of quantum-chemical analysis (at
DFT B3LYP/6-31G(d, p) theory level) of the electron density topology with Atoms-
in-Molecules (AIM) theory. The total number of H-bonds is 171, and their types
are C1'H...02, C2'H2...05, C2'H2...02, C3'H...02, C5'H1...02, C5'H2...02,
C6H...04, C6H...05, C3H...HC6, O5'H...HC6, O3H...05, O5H...03, and
O5'H...02. The conformational, geometric, and electron-topological properties of H-bonds are
presented.

Jocmimkenass KOHPOPMAIIMHIX BJIACTUBOCTEH HYKJICO3UIB Ta 3'CYBAHHS IPUPOIN BHYTPIIII-
HBOMOJIEKY/IIPHIX B3AE€MOJIil, 30KpeMa BOIHEBUX 3B’{3KiB, siKi 1X CTabiIi3yIOTh, € KJIACHIHOIO
pobJIEMOIO CydYacHO! 6I0XiMiT, MOJIEKYJISIPHOT hapMakosioril Ta cTpyKTypHoi 6iosorii [1, 2]. Came
B IIiif IJIOIIUHI JIEXKATH BIJITIOBII, SIKi JO3BOJISIOTH 3PO3YMITH Oi0JIOTiYHY AKTUBHICTL MOandi-
KOBAHMX HYKJICO3UIIB 1 “MOJIEKYJISIPDHY JIOTIKY’ HpOCTOPOBOI OyIoBM Ta (DyHKIIIOHYyBaHHS HyKJIe-
THOBUX KHUCJIOT.

VY mammux nonepeHix poborax |3, 4] sanouarkoBaHO HOBHil MiAXiT 0 TEOPETHIHOIO KOHMDOP-
MariiiHoro anamisy 2'-maezokcupnbonykireosuin. CIOYaTKy, 3aCTOCOBYIOUH CydYacHi HeeMITipIIHi
KBAHTOBO-XIMIYHI METOJM, MU JOC/IIAUIN IIOBHE KOH(OpPMAIiiiHe CiMeiCTBO MOJIE/JILHOIO IyKPO-
BOTO 3aJIUIMIKy TUX GiOJOriIHO Bask/ImMBEX crofyk, a came — 1',2'-nesokcupubosu [3]. ITorim,
BHUKOPUCTOBYIOUN OTPUMaHi KOHGOpMepn sik 0a30Bi, MU IPOBEIN BUYEPIHUN KOH(OpPMAIiiHMit
aHaJIi3 OHOrO 3 HAMIPOCTIMHUX 2'-1e30KCHPUOOHYKICO3UIIB — MiHOPHOIO HyKJIeo3ury 2'-meso-
keuypuiuny 1 BusBuim 94 criiiki koudopmepu [4]. Omepxxani pesyabraTé JO3BOJIMIN ICTOTHO
pPO3IIUPUTH 1 JIONOBHUTHU ICHYIOUi JITEPATYPHI JaHi CTOCOBHO KOH(MOPMAIINHUX MOXKJIMBOCTEN
niel 6iomostekysu [5).

Hacrymaumm KpokoMm € 3’sicyBaHHSI IPUPOAN CHEIU(IYHUX BHYTPIITHBOMOJIEKY/ISIPHAX B3a-
eMosIiif, TOOTO BOAHEBUX 3B’{3KiB, #AKi CTabiIizyioTh KoHdopMmepn HyKaeo3umaiB. Hezparkarodm
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HA 9UMaJIy iCTOpifo maHol mpobjeMu, 3M00yTKY y Iiil ApUHI 3HAHB TPOJOBXKYIOTH 3aJIUIITATUCS
BestbMu oOMerkeHuMHu. [le 3ymMoBIeHO, 3 01HOTO 6OKY, THM, IO B €KCIIEPUMEHTI (DIKCYIOTHCS JIUIIe
€HePTeTUIHO HalBuUrimHiI KoH(MOpMEpH, 3 1HIITOI0 — METOIUIHUMHI TPY/IHOIIAMU BUSIBJICHHS Ta
xXapakTepu3aril BHy TpinHboMosekyasapanx H-38’a3kiB (Tak 3Bama npobiaema 6a30801 Komdopma-
1ii, To6To KoHopMaril, y sikiit mocaimkysannit H-38’s130K BifcyTHii, a IHIIIMEA CTPYKTYpPHUME
30yPEHHSIMI MOYKHA 3HEXTYBATH).

SAxicHO HOBI MOXKJIMBOCTI y IIbOMY CEHCi BiIKpHUBA€ METOIOJIOTIS, IO TPYHTYETbCS HA aHAJII31
TOIOJIOTI] eJIEKTPOHHOI I'yCTHHU (Teopist aToMiB y MoJsieKysiax) [6], y moepnanui 3 HeeMImipuaHuMu
KBaHTOBO-XiMiuHUMHU MeTozamu. Ha BiaMminy Bif Tpajuniitaux miaxosis [7], BoHA IIPOIOHYE OPO-
roBuit Kpurepiit ciiabkoro H-38’s13Ky, 30KpeMa BHY TPIIITHBOMOJIEKYJISTPHOTO: HASBHICTH KPUTUIHOL
Touku (3, -1) Ta joAaTHOrO JaIIaciaHa eJIeKTPOHHOI T'YCTUHH V2p B Hiit. Yke 3pobieno mepii
VCHINIHI KPOKM 13 3aJIlyd4eHHSM Ii€l MeTOJIONOril /s AOCJIYKEHHS BHYTPIIMTHBOMOJIEKYJISPHUAX
H-3p’s13kiB y HyKJeo3ugax (8, 9).

Hamu Buepime 3iificHeHO cipoby JTOCJIIUTH METOIOM AHAJI3Y TOIOJOril eJIeKTPOHHOI I'yC-
Tuau |6 npupoty BHYTpinTHBOMOJEKYIAPHUX H-3B’A3KiB y KanoHITHOMY HyKjeo3um 2'-1e30K-
curumizmai (dThd) y makcumanbro MoxkmBOMY bopmari, TO6TO jjisi BCix 6e3 BUHSATKY HOro
KOHQOPMEPIB.

Marepianu i MmeToau. Y poOOTI HAMU BHKOPHUCTAHO CTPYKTYPHI JaHi M010 92 MOKJIMBUX
koudopmepis dThd, npencraBienux y pobori [4]. AHasi3 Tomosorii eJIeKTPOHHOI I'YCTHHU X
koHdopMepiB (xBriIboBl dyHKIil po3paxosani Ha pisai Teopii DFT B3LYP/6-31G(d, p)) upo-
BOJIWJIN 38 JTOTIOMOTOI0 mporpaMuoro 3abesnedentst AIM2000. [Toznauenust aToMiB Ta HOMEHKJIA~
TypHUX KOH(MOPMAIIHIX apaMeTpiB, 10 BUKOPUCTaHI B JOC/II/I?KeHH], 3arajbHOnpuitHsTi [1].

PesysabpraTu Ta ixue obroBopeunns. Y nociimkennx 92 koudopmepax dThd mamu Briepie
sabikcoBano 13 Tunip BHyTpinHbOMOIEKYIsApHUX BojHeBux (H) 3B’a3kiB (iXHs 3arajibHa Kijdb-
kictb 171), a came: C1'H ... 02 (20 3p’s3xis), C2'H2... 05 (9), C2'H2...02 (20), C3'H... 02
(21), C5'H1...02 (14), C5'H2...02 (10), C6H... 04" (33), C6H... 05 (21), C3'H...HC6 (4),
O5'H...HC6 (2), O3'H... 05 (4), O5'H... 03" (4) i O5'H...02 (9) (taba. 1-3, puc. 1). Boun
POBIOIIIAIOTHC Ha 1Bi pizHoBeuKi rpynm: H-3B’sa3Kwm, 1110 JTOKa/Ii30BaHl B IyKPOBOMY 3aJIUIIKY
(tunm 2, 11, 12; ixng 3aragbHa KiZbKICTh 17, BOHH CIIOCTEPIraloThCs 1 B MOJEJIBHUX I[YKPOBHX
3auIKax 2'-1e30KCupubOHYKIeo3u B [3]), Ta 38’93K1 MizK HYKJIGOTH IHOIO OCHOBOIO i IyKPOBUM
zasmmikoM (1x ycooro 154; mie tumm 1, 3-10 1 13) (umciosi nosnadenns tumis H-38’a3kiB nus. y
tabs. 2). Ipupoano, mo H-38’s13ku MiXK OCHOBOIO Ta I[yKPOBHM 3aJIHMIIKOM JyzKe “ayTiusi’ 10
ix B3aeMHOI opienTtarii. Tak, 3B’a3ku Tumis 1, 7-10 peasisyoTbcs Jmmre B anti-koHpoOpMepax,
a 3B’s3KM TUmiB 3 (3a ogHuM BuHITKOM), 4-6 1 13 — y syn-koudopmepax dThd. Buyrpinraso-
nykpoBi H-3B’s3ku MenIn “ayTiausi’ 10 B3a€MHOI Opi€HTAIlil 3aJUINKy i OCHOBHU: 3-IIOMiXK HHUX
3B’si3ku Tuni 11 1 12 ingudepentri g0 syn/anti koudopmarii, H-38"sa3ku tuny 2 € anti-yio6Hu-
Mu. ¥ TOM 2Ke Jac BOHU y2Ke ‘“ayTiuBi”’ 10 KondopmMaliil 1yKpoBoro 3aaumky: H-38’a3ku tuiy 2
peatizytorbcsi B S-koHpopMmariisx, a Tumis 11 i 12 — naBnakwu, jurie B N-KOHGOPMAIIIAX IYKPO-
BOI'O 3aJIMINKY. 3-TIoMixK H-3B’$13KiB MiK IyKpOBUM 3aJIMIIKOM Ta OCHOBOIO “HailqyT/iuBirImMmm’
110 KoHopmariiil 3aumky € Tanud 4, 9 i 10: Turn 10 peastizyerbest jimine B S-KOHGOPMAIisax, THIN 4
i 9 — y N-koudopmarnisx mykposoro sasumiky. Pemra ix a6o S-yo6ui (tunum 1, 3, 6, 8 1 13), abo
N-s06Hi (Tunu 5 1 7).

s nesikux TumniB H-3B’s3KiB criocTepirae€Thbest TAKOXK iCTOTHA 3aJI€2KHICTB 1 BiJl iHIITMX KOH-
dopmaniitnux mapaverpis (nus. taba. 1, 3). Tak, H-3’a3ku Tumnis 2 i 10 peasnisyrorbes smrre
Ipu 7y € g", Tunis 6, 111 12 — e npu v € g ,aTuny 5 — jgumie npu y € t. [Ipu npomy KoH-
dopmariitao “HaiteubarmmBimmMu” € BRYTpimHEboIyKposi H-38"asku Tumis 10 (8 € g7, v € g7,
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Tabruys 1. essKi CTPYKTYpPHI 1 eHepreTudHi XapaKTEPUCTUKH Ta BHYTPIIITHBOMOJIEKYJ/ISIPHI BOIHEBI 3B’ 13K B 92

/ .
MOXKJIUBHUX KOH(MOPMEpPAX 2 -T€30KCATUMITUHY

Koudopmep AG P Vmax X ¥ 1] 1) € H-3p’s13k1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

1 0,00 161,0 36,4 61,8 455 630 —955 —177,1 2,3, 13
2 0,01 163,8 36,5 61,8 44,7 63,6 —-90,1 —65,1 2,3,13
3 0,65 164,6 344  —129,5 51,3 1762 956  174,1 2,8
4 078 1371 37,7  —119,1 61,4 695 —110,3 —177,5 1, 10
5 1,10 43,6 25,7 61,8 45,7 415 —146,6 —151,1 4,13
6 1,26 34,6 275 66,1 —59,3  168,9 —147,0 —62,1 4,11
7 1,34 13,7 34,2 —158,8 52,9 175,6  —153,9 —168,8 , 8
8 1,35 28,7 32,6 —131,1 64,3 67,8 —154,3 —166,3 1,8,9
9 1,38 167,2 342 1256 50,3 1749  —90,6  —65.4 1,2,8
10 1,41 31,1 33,5 —128,8 61,8 66,7 —152,0 —85,1 1,8,9
11 1,46 39,1 26,9 60,6 43,4 42,2 —145)5 —88,3 , 13
12 1,64 489 3716 121,71  —57,3 1782 —156,9  —55,3 1,9
13 1,65 15,1 35,3 —157,0 49,4 167, 7 —152,3 —89,1 7,8
14 1,68 146,3 38,4 —170,3 53,2 64,5 —103,5 176,8 7
15 1,72 146,1 364  —114,1 63,8 69,7 —100,9 —654 1, 10
16 1,74 28,1 24,8 68,4 179,5 —-57,3 —145,8 —160,3 4,5
17 1,75 171,3 33,2 —125,3 50,1 178,1 —-97,5 60,0 1,2,8
18 1,82 21,9 362 1643 —589 1782 —1555  —56,2 7,11
19 1,94 152,7 37,7 —132,8 172,3 —47;7 —100,0 178,2 1
20 1,95 165,6 34,4 62,8 43,1 64,9 —-99,0 48,1 2,3,13
21 1,96 240 23,1 67,5 1790 —56,6 —1404  —83.8 4,5
22 213 1592 368 —127,5  171,6 474 —928  —61,6 1
23 2,27 14,0 33,9 —158,5 53,9 179,6  —157,6 67,9 7,8
24 2,20 150,0 37,0 —134,9 684 —179,1 —980 —656 1
25 2,36 27,4 32,3 —130,3 64,8 67,5 —1579 63,9 1,8,9
26 2,37 175,1 34,0 65,6 —69,6 173,9 —87,1 —64,7 3,6
27 2,40 36,9 29,8 67,1 —589 768 —149.8  —67,7 4,11
28 2,49 179,2 37,6 56,7 158,2 —70,8 —82,4 —58,9 3, 5,13
29 2,53 165,6 34,6 —130,0 53,5 —84,4 —95,3 172,6 1,2,8
30 2,56 195 358  —164,9 1795 —545 —156,7 —1738 7
31 2,64 26,9 24,2 67,6 —179,5 —-59,0 —149,3 56,3 4,5
32 2,65 11,7 35,6 —160,5 54,1 —84,0 —155,9 —178,7 7,8
33 2,70 1598 352  —128,1  171,6 —47,8 —101,7 54,3 1
34 2,76 160,1 36,9 —163,0 —64,7 —67,5 —95,7 176,4 7
35 2,76 23,4 36,8 —163,5 —58,8 —-78,0 —156,8 —60,8 7,11
36 2,92 152,7 37,2  —133,5 67,8 —76,1 —962  —685 1
37 3,02 163,1 36,9 —164,7 —67,3 —177,2 —93,7 176,6 7
38 3,03 177,0 37,2 57,1 158,1 —69,4 —87,6 —178,7 3, 5,13
39 304 1350 380  —165,0 52,9 63,3 —116,1 67,0 7
40 3,09 43,4 25,3 61,8 46,6 40,5 —150,4 58,5 4,13
41 3,10 22,3 35,7 —163,5 178,7 —53,2 —153,2 —79,6 7
42 3,14 21,0 358  —163,7 —179,3 56,1 —160,9 64,5 7
43 3,21 168,8 34,4 —126,1 53,0 —81,7 —89,8 —60,3 1,2,8
44 3,25 12,2 353  —159.4 53,6 —84,5 —159,7 67,5 7,8
45 3,31 1759 344 656 68,2 752 —864  —66,9 3,6
46 3,33 173,6 35,0 66,3 —67,4 176,1 —-90,2 —175,9 3,6
a7 343 1732 335  —125,1 52,1  —842 96,6 56,9 1,2,8
48 346 1923 33,7 —163,7  163,1 51,3 —86,7 1722 7,8
49 3,595 31,4 26,5 68,3 —170,3 —173,2 —148,0 —161,7 4
50 3,62 1981 33,7 —167,8 1716 1788 —856 1716 7,8
51 3,64 2155 36,7 —169,7 1743 179,10  —84,3 51,5 7,8
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Tabruus 1. IIpodosorcers

1 | 2 | 3 | 4« | 5 | 6 | 7 | s | 9 | 10
52 3,65 173,5 34,5 66,0 —64,8 —68,2 -91,0 —-177,0 3,6
53 3,76 20,0 37,8 —167,3 —70,0 422 —-160,3 —174,5 7,12
54 3,80 158,8 36,2 —136,1 —64,0 —67,6 —101,0 60,0 1
55 3,81 26,6 24,3 68,0 —175,2 64,2 —1455 —161,1 4,5
56 3,81 23,7 23,6 66,1 —169,7 —166,5 —141,2 —81,5 4,5
57 3,86 39,1 35,1 76,2 47,5 167,6 —154,1 —100,6 4
58 3,91 414 36,1 1,7 —69,3 39,8 —158,8 —166,4 4,12
59 3,91 207,9 35,4 —164,5 166,0 53,9 —86,1 54,5 7,8
60 3,92 154,6 374 —136,1 —-72,1 84,5 —95,2 —58,5 1
61 3,97 203,2 34,1 —168,3 173,2  —179,0 —80,4 —62,5 7,8
62 4,07 188,0 34,2 —166,6 —67,2 —178,7 —-90,4 55,2 7
63 4,13 184,9 37,8 57,6 158,9 —-73,5 —87,0 33,0 3,5, 13
64 4,14 4,3 33,0 —172,1 177,2 62,3 —151,1 —1734 3,7
65 4,15 12,3 34,0 —160,7 56,4 —-79,2 —150,2 —78,8 7,8
66 4,19 21,7 37,6 —165,7 —68,5 49,9 —-164,3 62,8 7,12
67 4,20 12,1 34,8 —170,9 —1744 176,4 —154,8 —175,0 7
68 4,21 28,3 31,8 81,8 53,5 179,5 —152,8 —158,1 3,4
69 4,25 1949 33,8 —162,6 162,8 49,6 —81,9 —65,7 7,8
70 4,28 23,7 23,9 66,8 —176,5 59,1 —1419 —-90,2 4,5
71 4,29 17,1 35,4 —168,1 —172,4 1784 —160,2 65,0 7
72 4,36 160,7 37,1 —165,3 —74,6 72,7 —95,8 172,0 7
73 4,39 29,9 25,8 67,1 —-169,8 —172,9 —151,3 56,4 4,5
74 4,51 40,3 34,5 70,5 —67,5 49,8 —161,3 55,8 4,12
75 4,65 174,1 34,6 66,6 —70,7 88,3 —91,0 179,8 3,6
76 4,66 17,9 35,1 —-168,5 —173,2 —-1774 —152;3 —79,0 7
77 4,73 185,1 34,3 69,1 —69,4 1725 —-90,4 41,4 3,6
78 4,83 6,8 33,1 —171,3 175,8 56,9 —148.3 —83,5 7
79 4,93 6,7 33,0 —171,0 177.,4 64,0 —155,7 68,2 7
80 4,96 149,1 36,4 —138,1 —175,0 68,0 —1074 55,7 1
81 5,31 13,6 19,0 68,1 —68,5 167,3 —142,1 48,6 4,6
82 5,37 22,8 23,2 67,3 —175,7 66,8 —148,3 59,6 4,5
83 5,37 184,7 33,5 68,8 —64,7 —68,3 -91,8 47,8 3,6
84 5,55 18,2 35,8 —165,1 —74,4 175,9 —160,1 49,2 7
85 5,68 9,1 16,7 69,2 —54,5 —53,2 —139,6 61,9 4,6
86 5,81 186,5 33,8 69,6 —72,8 87,7 -91,0 39,2 3,6
87 5,87 31,7 31,2 79,5 55,6 —172,7 —156,5 61,9 4
88 5,87 176,0 32,9 67,8 —179,5 60,3 -91,8 179,3 3,5
89 5,90 179,9 33,6 68,5 —179,9 60,2 —85,7 —63,5 3,5
90 5,91 9,3 32,0 —168,6 -67,9 —-175,8 —150,0 —169,4 7
91 7,10 191,7 32,5 72,3 179,0 62,1 -91,3 477 3,5
92 7,49 150,9 40,1 79,3 50,8 —-80,4 —100,2 1775 3
IIpumirka. IlosHaueHHsT HOMEHKJIATYpHUX KyTiB (3, 7, 0, €, X, P, Vmax cranmapti [1|, Txai BeaMuMHU Ha-
Bemeni B rpagycax; AG — BimaocHa BinbHa emepria ['i66ca 3a HOpMATbHHX yMOB, KKaj/moub. CTpyKTyp-
Hi xapakrepuctuku orpumano Ha pisui Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p), a emeprerwmuni — ma piBHI Teopil

MP2/6-311 ++G(d, p)//DFT B3LYP/6-31G(d, p). Koudopmaril npoHyMepoBaHO y HOPSAKY 3POCTAHHS IXHBOL
BigHOCHOI eneprii. [lognadenns tunis H-38’sa3kiB quB. y Tabm. 2.

e€tg)il2(Begt,y€g,e€g,t)(y myxxax Brasani KoHbOPMATIiiHI 06MeIKEHH
TXHBOIO 1CHYBAHHS).

VY koudopmepax dThd suyrpimuabomostekyasapui H-38’a3ku y OLIbIITIOCTI BUIAAKIB CITIiBiCHY-
10Th. Y 15 kordopmepax (6 syn Ta 9 anti) mamu 3adikcoBano tpu H-38"s13ku, y 49 kondopmepax
(29 syn ta 20 anti) — aBa 3B’s3ku, y 28 xoHdopmepax (4 syn ta 24 anti) — oguH 3B’30K.
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IIpu 1pOMY MM He BUSIBUJIM YKOIHOTO KOH(poOpMepa, sikuii 6u He OyB OXOruieHuil 60ail omHuM
BHY TPIITHBOMOJIEKYJIAPHIM H-3B’3K0OM.

fAx BumHO i3 Tabs. 1-3, 3-momixk H-3B’sI3KiB, 110 BiANOBIIAIOTH 3a MATPUMAHHSA anti-KOH-
dopmariit dThd, maiinomupenimuvu e C6H...04’, C6H...05 i C1'H...02. llikaso, mo upun
npomy 38’ a3k C1'H...02 i C6H...04, 3 ommoro 6oky, ta C1'H...02 i C6H...05, 3 iumoro,
€ aJIbTePHATUBHUME, TOOTO HE CIBICHYIOTH y 2KOTHOMY 3 KoHdopmepis i3 asoma H-3B’a3xamu.
Bimpmre Toro, H-3’askun C1'H...02, C6H...04’ Ta C6H...05" Taxox He CIiBicHYIOTD y »KO/IHO-
My Koudopmepi. V Toit xe uac 38’a3ku C6H...04" i C6H. ..05' cuisicnytors (6idypkytors) y 12
kordopmepax. H-38’asxkn C1'H...02 i C6H...05 ogmovacuo icaytors y 9 KoHdopMepax Jmie
3a HagBHOCTI TpeThoro H-3B’ssKy — snebinbmoro me C2'H2...05'.

3-momizK 3aiKCOBAHNX HAMU BHYTPIITHBOMOJIEKYISIpHIX H-3B’s13KiB, fKi cTabLIi3yIOTh pi3-
momaniTHi KoH(MpopMepu dThd, — OH...O, CH...O i CH...HC, CH...HO — naiibisibiry yBary
MPUBEPTAIOTDH JI0 cebe JIBa OCTAHHI TUMHM. XapaKTEePHOIO IXHBOIO O3HAKOIO € Te, MO B HUX JIOHO-
pom i akrenTopom H-3B’si3yBanust € aromu BonHio aBox pizaux rpyn — CH 1 OH. ¥V mykieosnmax

Tabauys 2. OCHOBHI reoMeTPUYHI TA €JIEKTPOHHO-TOIOJIOTTYHI XapaKTEPUCTUKU BHY TPIIIHHOMOJIEKYJISIPDHUX BOJI-
. . .o . . . . / .
HeBux 3B’s3KiB AH...B, sKi cTabinizytors pisHOMaHITHI KOHpOpMepH 2'-1e30KCUTUMIIITHY

H-3B’a30K AB, A HB, A AHB, rpang, P, a.0. V2p, a.o.
AH...B min max min ‘ max min ‘ max min max min max

1 CU'H...02 2760 2,786 2212 2266 1058 1094 0,019 0,020 0,077 0,079
2 C2'H2...05 3,102 3,230 2571 2,695 1087 110,2 0,008 0,009 0,030 0,035
3 C2H2...02 2831 3,133 2162 2515 998 1228 0,011 0,020 0,039 0,067
4 C3H...02 2966 3,133 2361 2,609 107,8 117,2 0,009 0,014 0,034 0,050
5 C5'HL...02 3,037 3,676 2310 2,948 1042 1444 0,004 0,013 0,016 0,042
6
7
8

C5'H2...02 3,247 3,423 2376 2,614 1287 1355 0,007 0,012 0,026 0,039
C6H...04 2,688 2,745 2220 2,325 100,8 104,3 0,017 0,020 0,072 0,077
C6H...O05 3,306 3,574 2274 2,600 147,7 164,4 0,008 0,014 0,028 0,041

9 C3H...HC6 2,906 3,002 2,334 2452 1092 110,4 0,005 0,006 0,019 0,023
10 OFH...HC6 2,807 2,978 2211 2,311 1187 1255 0,005 0,006 0,019 0,025
11 O3H...05 2934 3,071 2210 2408 1253 130,5 0,012 0,016 0,041 0,051
12 O5'H...03 298 3,022 2,185 2,258 1349 140,1 0,015 0,017 0,048 0,050
13 O5H...02 2,816 3,046 1,859 2234 1406 166,5 0,014 0,029 0,044 0,091

Tabaruys 3. KinpkicHi XapaKTepUCTUKN BHYTPIITHHOMOJIEKYISPHUX BOTHEBUX 3B’sI3KiB, K1 OXOILIIOIOTH Pi3HOMA-
. . / . . e
HiTHI KOHMOPMEpH 2 -TEe30KCUTUMIINHY, 3aJI€KHO B KOHMOPMAIll HYKICO3ULY

Tom H-38’a30k 3arajgpHa syn | anti | N g v €

AH.. B KIJIbKiCTH gt ‘ t ‘ g | g" ‘ t ‘ g | g" ‘ ‘ e

1 C1H...02 20 0 20 4 16 7 5 8 11 3 6 6 5 9
2 (C2'H2...05 9 3 6 0 9 3 3 3 9 0 0 3 3 3
3 (C2'H2...02 20 19 1 2 18 9 4 7 5 7 8 6 9 5
4 C3'H...02 21 21 0 21 O 8 8 5 6 9 6 8 6 7
5 C5'H1...02 14 14 0 8 6 6 2 6 0 14 0 5 4 5
6 C5'H2...02 10 10 0 2 8 2 4 4 0 0 10 5 3 2
7 C6H...04 33 0 33 21 12 11 14 8 8 15 10 11 13 9
8 C6H...05 21 0 21 9 12 6 9 6 15 6 0 7 7 7
9 C3'H...HC6 4 0 4 4 0 3 1 0 3 0 1 1 1 2
10 O5'H...HC6 2 0 2 0 2 2 0 0 2 0 0 0 1 1
11 O3'H...0% 4 2 2 4 0 0 2 2 0 0 4 0 0 4
12 O5'H...03 4 2 2 4 0 4 0 0 0 0 4 2 2 0
13 O5'H...02 9 9 0 3 6 6 0 3 6 3 0 3 3 3
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67 68 49

Puc. 1. BayrpimubomoneKky/sipai BonHeBl 38’a3KM (II0Ka3aHI IyHKTUPOM) Yy JesIKUX GlOJIOrivHO BasKJIMBUX KOH-
dopmepax 2'- mesokcuTEMIIHHY.

Iosmauenns (qus. Takoxk Tabm. 1): 1 — ocnosuwuit (emepreTmano HaiiBurianimuii) kondopmep; 317, 37 i 90 ta 50
i 67 — mapu KoHQOPMEPIB, AKi MOXKHA PO3IISIATH sIK MOJAEIbHI CTPYKTYPHI JIAHKH CIIPAJIBHUX OJHOJIAHIIOIO-
BUX TOJIIHYKJIEOTH/IB (3-NOMI>K HUX IepIna mapa — MOJEJbHA CTPYKTypHa Jjaxka msocripansaol JJHK); 68 —
KOHMOpMEp, MoziesIbHA cTPYKTypHA Janka JIHK 3 syn-opienTariiero ocHOBM BiTHOCHO IIyKPOBOTO 3aJHIIKY; 49 —
KOH(pOpMEp, MojIe/IbHA CTPYKTYpHa JaHKa Z-/IHK

TakKi TUIN 3B’sI3KiB BUSBJIEHI HAMU Bepie. PaHie MeTo1oM aHaJi3y TOMOJIOT] eJIeKTPOHHOI I'y-
crunn BoHu Oyim 3adikcoBani B mesikux amiHoknciaorax [10], a Buepre onmcani (Ha mpuKai
H-3B’s13Ky MiXK eJIeKTpOHeHTpaIbHOIO 1 enporonoBanoro Mosekyaamu Bogu HOH...” HO) y po-
6ori [11]. Onncani TakoXK IPUKJIAIN €KCIIEPIMEHTAILHOIO CIIOCTEpeyKeHHs o i0Hnx H-3B’s13KiB
(mus. [10, 11] i naBegeny tam 6i6stiorp. ). Humi IX Ipo1oBXKYIOTH iIHTEHCHBHO BUBYATH 3/1eO1IbIIONO
TeopeTHIHNMHU (KBAaHTOBO-XiMiuHMMHU) MeTomamu [12].

Haromocumo, 1o maiizke Bci BHy TpimmboMosteKy istpii H-38’s13ku (38 BUHATKOM BOCHMH 3B’ s13-
kiz C5'H1...02 Ta omnoro 3p’asky C3'H...HC6, To6ro 9 H-38’s13kiB i3 171) 3a70BO/BHAIOTE
Kjiacu4Hi reomerpudni Bumornu (aus. tabir. 2) — st 38’a3kiB AH. .. B cyma BaH-Jiep-BaaibcoBuX
paziycis atomis H i B nosunna nepesuntysaru sincrans HB (1g1st cucremu pagiycis [13] Burie-
3rajlaHa BeJIMYnHa CTaHoBHTH 2,72 i 2,40 A nma aromis H Ta O i H ta H Bignmosinmo). Ilpu mpomy
HaiiMennra Besmanna KyTis H-38"sasysanas AHB cmocrepiraethes as 38’askis C2'H2...02 —
MminiMasibHe 3adikcoBane 3HadeHHs cTaHoBUTHL 99,8°. O4eBuIHO, BOHO € TpaHuIHUM i1 H-3B"s13-
kiB Tunmy CH...O B mipuMignHOBUX HYKJICO3HIAX.
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CTOCOBHO €JIEKTPOHHO-TOIOJIOTTTHIX XapaKTEPUCTUK BHYTPINTHBOMOJIEKYJIsipHUX H-3B’s13KiB,
a came ITapaMeTpiB p i v? p, TO BOHH TeXK IOIAJAI0Th y HaBeJeHl B jireparypi mexi [14]. TIpu-
Beprae o cebe ypary rToit dakt, mo H-38’sa3ku 3a yuacti gososi kucsiol rpynu C6H [15] xa-
PAKTEPU3YIOThCs BEJIMUMHAME p i V2p Takoro * Hopsyiky, sk i kiacmani H-3s'szku OH...O
(muB. Tabu1. 2), M0 BKa3ye Ha IXHIO BIHOCHO BesuKy MinHicTb. OTKe, € BCl mijcraBu Kiaacudiky-
BATH yCl BUSBJIEHI Ta OXapaKTePU30BaHI HAMU BHYTPIITHLOMOJIEKY/ISIPHI 3B’s13K1 B KOH(pOpPMepax
dThd ax Bommesi.

JocraTHbo BesimKa KinbKicTh 3adikcoBannx H-3B's3KiB M03BO/IHIA HAM 3aCTOCYBATH CTATHC-
TUYHI METOMIM, a caMe JIHIHHO-KOPeISIifHI aHa i3, 006 BCTAHOBUTHU AesIKi 3aKOHOMIPHOCTI, IO
CTOCYIOTBhCS IXHBOI Mpupoau. Tak, 30KpemMa, HaM BIAJIOCT BUSIBUTH JIOBOJI CHJIBHY KOPEJISIIIO
Mizk mapamerpamu p i VZp (0,95), a rakox mix p i HB (—0,87) Ta mix VZp i HB (—0,76). dis
HOPIBHSIHHSI HABEJIEMO TAKOXK JaHi Jyisi KoedirienTis jiniiHoT Kopessmii mixk p i AB (—0,76) Ta
MiXK V2p i AB (—0,86). Ii kopensnii BKa3yoTh Ha Te, IO HapaMeTpu p i V2p OIUACYIOTH MIill-
Hicrb H-3B’s13KiB — OLIBbIINM TXHIM 3HAYEHHSIM BiAIOBIIAIOTH CHIbHINN 3B’si3ku. et BUCHOBOK
Y3LO/ZKYEThCs 3 ICHYIOUMME JliTeparTypHuMu jgaHumu [12].

3adikcoBaHO IiKaBi MpPOsiBU BHYTPIMIHBOMOJIEKYIsspHUX H-3B’s13kiB 3a yuacti rpynu C6H
dThd B IY kosmBasmbHux criekTpax. Po3paxyHOK y rapMoHIfiHOMY HaOJIMKEHHI OKA3Y€E, IO MPHU
yreopenni H-38’s3ky C6H. ..04’ inrerpanbua inrencusnicts sasentHoro kommsannst v(C6H) (in-
TEHCUBHICTh, K BizoMo [7], € omuuM 3 HaifuyTiusimux ivgukaropis H-3B’s3yBanHst) 3pocrae
B cepesHboMy B 1,90 pasa MOpIBHAHO i3 cepeTHBOIO IHTEHCUBHICTIO ITHOTO 2K KOJIMBaHHSA, HE BTS-
ruyToro B H-3B’s130k (npu 1ipomy Gpasiucsi 70 yBaru Jiaiine anti-kordopmariii, OCKLIbKE TLIbKH
B HUX MOJUBO yTBopenns H-sp’ssky rpynoto C6H). Ins sp’asky C6H...05' me spocranms
cranoBuTh BkKe 5,19 pasa. Komm x H-38’s30k 3a yuacri rpymu C6H 6idypkye ma aromm O4/
i OF', criocrepiraeTbcsi MaKCHMaJIbHE 3POCTAHHS IHTEIPAIBHOI IHTEHCHBHOCT] KOJIMBAHHSI v(C6H)
y 8,81 pa3za.

Takum 9MHOM, PE3YJIbTATH IPOBEJEHOI0 HAMM JOCJI/PKEHHs iICTOTHO PO3IIUPIOIOTH 1 JHOMOB-
HIOIOTh HaBEJICHI B JIiTeparypi faHi Mpo BHYTPITHBOMOJIEKY/ISpHI H-3B's13K1 y i30/1hOBaHUX TIi-
PUMIJIMHOBUX HYKJICO3UJIAX, OTPUMaHI METOJOM aHaJi3y TOLOJIOril eJeKTpoHHOI rycTunu [8, 9.
MU BHYTPIITHBOMOJIEKYATpHUMEU H-3B’si3kamu, ski j1itoTh Ha (GoHI HecmenudivHUX eJIeKTPOCTa-
TUYHUX (KYJIOHIBCHKUX) B3a€MOJIiHi MizK OCHOBOIO 1 ILyKPOBHM 3aJIUIIIKOM.
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