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Koundopmarriitai Bi1acTuBocTi MoandpiKOBaAaHOTO HYKJIEO3UILY
2/- 1e30Kcu-8-a3a-IypuHy: KBAHTOBO-MexXaHiuHe
JOCaiI2KeHH MeToaoM (PYHKIIOHAJIA I'yCTUHU

Keanmoso-mexanivnum memodom  Pynkyionana eycmunu wa pieni  meopit  MP2/6-
3114+ +G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p) nposedeno euuepnnuii xon@opmayiinui ananris
modugpirosanozo nykacosudy 2 -desoxcu-8-asa-nypuny. Haeedeno ocrnoeni zeomempunini,
EHEP2EMUMHT A NOAAPHT TAPAKMEPUCTIUKU Ycix Toeo 91 cmitikozo kowdopmepa, a MaroHc
KonPopmayitini pienosazu npu memnepamypi 298,15 K.

Hocaimkenns: KoHOOPMAIIHHIX BJIACTHBOCTEH 130/IbOBAHUX HYKJICO3UIIB € KJIACHIHOI IIPobJIe-
MOIO CydacHOl Gioximii, MostekysisipHOT bapMakoJoril Ta crpyKTypHoi Giosorii [1, 2|. Came B miit
IJIOIIUHI JIe?KaTh BIAMOBII, sIKl JO3BOJISIIOTH 3PO3YMITH OI0JIONiYHY aKTUBHICTH MOIMMDIKOBAHIX
HYKJIEO3HUIIB 1 “MOJIEKYJISIPHY JIOTIKY HMPOCTOPOBOI O6y10BU Ta DYHKIIOHYBAHHS HYKJIETHOBUX KU-
CJIOT.

VY nonepeaHix HAIUX poOOTaX 3aCTOCOBAHO HOBUI MiXiJ] 10 TEOPETUIHOTO KOH(MOPMAIIITHO-
ro anamizy 2'-1e30KCHPHOOHYKICO3M/IiB: KBAHTOBO-MEXaHIIHIM METOIOM (DYHKIOHAA I'yCTHHH
ua pisai Teopit MP2/6-311G + +(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p) Buepiie oTpuMano HOBHE KOH-
dopmarmiiiie cimeiicro 1/,2'-1m1e30KCHpHO03M — MOJEIBHOTO ILyKPOBOTO 3aJIHIIKY [3] — i na
fI0ro OCHOBI IIPOBEIEHO MOBHMIT KOH(MOPMAIIHHII aHAI3 YCiX KAaHOHIYHEX HYK/Ieo3UIiB — 2'-1e-
sokeumuTunny |4], 2'-nesoxkenypuanny (5], 2'-nezokcuanenosuny [6] Ta 2'-1esoxcuryanosuny 7).

st pobora mnpucesiieHa MTOBHOMOPMATHOMY KBaHTOBO-MEXaHIYHOMY KOH(MOpPMAIIHOMY aHa-
nizy 2'-nesokcn-8-aza-mypuny (d8azaPur). Bracrusocti 2'-mesoxcunypuny (dPur) moctimzkeno
HaMu paximre [§].

O06’ekT i MeToau gociim»keHHsi. s BuBueHHs KoH(MOpMaIiifunx BiractuBocTeil d8azaPur
BUKOpHCTaHO Teopito dynkiionana rycrunn (DFT) i3 3acrocyBannsm ribpumnoro o6MiHHO-KO-
pessIiiiHoro yHKIIOHAIA €JIEKTPOHHOI I'YCTUHU B y3araJibHEHOMY TPaJi€HTHOMY HAOJIMYKEeHHI
B3LYP [9-11]. dust onrumisanil reomMeTpii MU CKOPHCTAJIUCS CTAHAAPTHUM HaOOPOM Ga3UCHUX
dyukuiit 6-31G(d,p), sxuit 3a00BiIbHO 3apekoMen yBaB cebe st moaibnux 3aja4 [3-8]. Vi
30nTUMI30BaHI KOH(pOPMEpPH MTePEeBipeHo Ha, CTIHKICTh 3a BiICYTHICTIO YSIBHUX YacCTOT B IXHIX KO-
JIMBAJIBbHUX ClleKTpax. KosmBaabHi CIeKTpr OTpUMAHO Ha TOMY K PiBHI Teopil B rapMOHIYHOMY
HaOJIMKEHHI.
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Puc. 1. Crpykrypa i mo3HadeHHsT aTOMIB MOJIEKYJ 2 -/I€30KCH-8-a3a-IyPUHY Ta 1X OCHOBHUX KOH(MOPMAIIHHUX
3MIHHHX

PospaxyHku mpoBeieHO 3 BUKOpUCTaHHsIM Iporpamuoro makera “GAUSSIANO3” mis miat-
dbopmu Win32 [12].

Bukopucrani B po6oTi 1m03HaUEHHsT KJIACMYHUX KOHMOpMaliiinux 3minnux (puc. 1) — cran-
nmaprai [13].

PesyabraTu Ta ixaHe obroBopenHsi. Kongdopmauitini saacmusocmsi. Buiepiie BcranoB-
JIeHO, 1110 i3osboBanumii d8azaPur mae 91 mapy a3epKaJibHO-CUMETPUIHUX CTIHKMX KOHMOPMEPIB,
BizHoCHa eneprisi ['i66ca sikux JiexkuTh y giamasoni 0-8,40 Kkaj/MOJb 32 HOPMAJIbHAX yMOB
(tabi. 1, puc. 2). 3a cBoiMu KoHMGOPMAIIHHIMA O3HAKAME Ta KIJBKICTIO BOHH PO3MO/IITICH] Ta-
kuM uguHOM (Tabs. 1, puc. 3).

Syn-opieHTallis I[yKPOBOIO 3aJIUIIKY BiIHOCHO HYKJEOTHIHOI OCHOBH 3adikcoBaHa B 46 KOH-
dopmepax (31,1° < Xeyn < 93,4°), a anti-opienraiia — y 45 kondopmepax (137,9° < Xanti <
< 79,8°).

DopmasibHO KibKicTb KoHGOpMepiB 3 niBaivHOW (N) KoHMbOpPMAaIieo GypaHO3HOTO KiIbIst
nykposoro zammimky (331,3° < Py < 360°%; 0° < Py < 30,0°) Tpoxu menmia — ix 43, Hixk
KUIbKicTh KoH(popMepiB 3 niBmenHon (S) koudopmarieo (153,6° < P < 217,5°) — ix Hapa-
xoByernes 48. Ilpu npomy S- Ta N-kondopmepu me 3BoasaThes e 10 “kKiaacnannx’ C2'-endo
ta C3'-endo Bimnosiguo. [xus KigbKicTsb y 3arajbHifl 9ucesTbHOCTI cBOro mijciMeiicTBa 17 Ta 25
BiJIIOBIIHO; HOPsI 3 HUMHE criocTepiralorThed it inmi: 30 xondopmepis C3'-exo, 18 koudopmepis
C2'-exo0, a Takoxx omaun kondopmep C4’-endo.

Pozmomist 3HavYeHs TOpCiiHUX KyTiB 7y I BCiX MOkKJmMBUX KoHpopMmepiB d8azaPur — Tpu-
Mozautbuuit. [Ipu oMy BoHM 3aiiMAaIOTh TPH J0BO By3bki cektopu: gt (42,6° < g4 < 72,0°) —
25 woudopwmepis, ¢t (164,3° < v < 180,0°; —180,0° < ¢ < 169,1°) — 36 koudopmepis, g~
(—72,8° < 44— < 52,8°) — 30 xondopmepis. TpumomanbHmit PO3MOLIT TaKOXK Mae Micre 1 Jist
KyTiB (3, siKi 3aiiMatoTs Ti 2 cami cektopu g1, tig7: g (40,7° < B4 < 85,3°) — 32 kondopmepn,
t (163,7° < B < 180,0°; —180,0° < B¢ < —158,3°) — 25 xondopmepis, g~ (—89,5° < By— <
< —40,8°) — 32 koudopmepu. Isa koudopmepu marorh 3HadenHs Kyrta (3 94,0° i 95,8°) mo
IPUIISATAIOTH JI0 ceKTopa g1 . JIas KyTa € MaeMo CeKTOpH, IO TLIBKH YaCTKOBO 30iraroThes i3
crangapranvu g+, t i g7 gt (41,1° < 44 < 62,7°) — 33 xoudopmepn, t (176,2° < & <
< 180,0°% —180,0° < & < 151,2°) — 29 koudopmepis, g~ (—95,8° < g4 < —59,1°) — 29
koHpopMepiB. TopciitHi KyTn § JjIst BCiX MOXKJINBUX KOHGopMepis d8azaPur maiorh 1Ba ceKTOopH
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Tabauys 1. leaki cTpyKTypHI, eHepreTHdHi Ta IOJISPHI XapaKTEPUCTUKYU IIOBHOI'O ciMelicTBa KOHMOpMepIB 2 -1e-

30KCHU-8-a3a-1IypUHY

Koudopmep AG D P Vmax X B ¥ 1) €

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

1 0,00 2,26 166,4 35,8 51,5 4,0 47,0 1460 —179,5
2 0,25 2,49 169,0 35,9 52,4 71,0 46,1 1508  —64,7
3 1,59 1,85 4,0 33,0 —105,6 172,2 —58,8 90,8 —60,3
4 1,60 2,73 190,0 32,6  —117,6 70,1 474 1503 179,7
5 1,62 2,36 192,2 33,1 —116,9 70,1 46,7 155,0 —64,7
6 1,81 0,50 173,6 34,5 53,3 73,2 44,6 1430 49,9
7 2,11 3,29 21,5 32,5 57,9 172,9 —59,0 88,6 —59,1
8 2,21 1,51 26,1 33,7 36,4 50,9 42,6 88,3  —83,8
9 2,30 2,05 0,6 31,1 —137,1 50,6 43,6 952  —86,2
10 2,36 3,27 350,6 31,3 —98,8 —56,2 178,7 95,8 —163,3
11 2,39 3,03 0,9 294  —135,7 50,6 45,5 93,7  —154,0
12 2,41 2,01 30,0 31,1 36,4 50,9 45,8 88,0 —153,7
13 2,49 1,80 348,2 308 —101,8 —554 1782  100,9  —81,9
14 2,53 1,95 202,9 344 —114,1 74,0 42,8 149,2 47,8
15 2,70 3,40 175,4 35,4 65,5 —55,2 173,6 154,3 —60,6
16 2,86 3,03 189,7 34,2  —1054 —558  173,1 1574  —60,5
17 2,88 2,42 194,5 32,7 —101,4 178,9 —67,5 156,4 —64,9
18 2,96 4,39 170,3 35,4 64,3 —545  172,8 1486 179,7
19 3,00 2,64 9,7 34,2 —103,7 —78,7 —58,7 87,4 —64,6
20 3,13 3,96 174,9 34,4 66,1 1782 —67,9 1528  —64,7
21 3,18 3,50 356,3 29,8 88,7 170,8 53,2 93,1 —159,9
22 3,19 3,57 18,9 30,5 64,4 —56,8 179,2 90,3 —162,6
23 3,21 3,23 350,1 31,3  —102,0 —57.8  179,7 91,5 57,3
24 3,23 2,38 353,1 32,8 —81,4 176,2 53,4 91,3 —160,9
25 3,25 2,86 22.0 33,2 57,7 —78,1  —58,8 86,8  —64,4
26 3,30 2,64 17,5 30,4 62,5 —56,0 178,8 94,4 —82,9
27 3,32 4,28 181,8 34,0 —1052 —545 1719 1514 179,5
28 3,38 2,87 3,7 33,6 88,0  164,7 48,4 902 95,8
29 3,52 2,40 206,4 35,6 —102,3 —57,0 173,9 153,3 44,0
30 3,55 3,03 184,0 36,2 32,8 —71,2 1652 1573  —59,1
31 3,60 2,70 344,6 29,8 —99,0 —51,0 —52,8 98,0 —151,2
32 3,63 2,64 190,8 335 —101,6 —178,5 —65,3 153,6 —176,9
33 3,76 3,11 192,6 33,2 —101,3 —176,3 —66,5 156,4 —66,3
34 3,80 3,90 22.3 33,4 778  163,7 48,2 87,3  —95,0
35 3,83 2,35 16,9 30,6 62,5 —584 —179,6 85,8 57,4
36 3,86 3,60 176,3 34,6 66,3 —175,6 —66,6 153,4 —66,5
37 3,94 3,99 181,6 35,9 324 —700  164,3 1526 179,3
38 3,99 3,90 173,1 35,4 65,8 —179,2 —65,9 150,3 —177,3
39 4,00 2,89 187,1 334 —101,6 —69,6 —63,7 151,8 —1784
40 4,04 2,56 28,8 31,3 35,5 50,4 46,7 83,4 60,5
41 4,04 4,13 359,9 295  —137,9 50,5 46,3 89,5 60,1
42 4,05 1,98 187.4 34,4 704 —545 1738 1490 44,7
43 4,09 3,16 173,0 35,0 65,4 —68,7 —63,6 149,0 —178,4
44 4,25 2,55 353,4 31,7  —101,2 —1732 —170,3 92,0 —164,5
45 4,28 0,39 210,4 36,2 —96,7 177,6 —66,9 154,5 44,7
46 4,34 2,66 196,7 33,2 —100,1 958 —69,5 156,6  —60,0
47 4,38 2,06 349,4 31,0 —-105,3 —167,1 —169,9 97,8 —179,6
48 4,42 3,69 177,6 34,7 66,8 94,0 —69,7 153,5 —59,4
49 4,53 3,79 351,7 31,4 99,3 63,7 —175,9 92,5 —163,9
50 4,53 3,56 14,0 36,5 -97,7 41,0 —69,9 81,2 —168,3
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Tabauys 1. TlpomoBxkeHHsT

1 | 2 | 3 | 4 | 5 | 6 | 7 | 8 | 9 | 10
51 4,79 3,23 3485 32,1 798 —176,5 55,7 89,3 61,5
52 4,80 1,71 352,6 31,7 —104,1 —172,9 —169,6 878 57,4
53 4,82 337 3537 29,1 88,8  177,0 54,9 90,1 61,2
54 4,88 2,15 189,3 35,1 714 1778 —67,2  150,6 44,2
55 4,90 1,34 1926 36,3 31,1 -735 1679 1515 41,1
56 4,90 3,89 20,7 36,3 65,5 40,7 —69,7 80,1 —167,6
57 4,92 3,99 3450 315  —106,7 —40,8 704 89,8 58,2
58 4,93 1,89 210,5 35,9 ~96,9 69,6 —63,6 1533 47,7
59 4,96 1,34 2140 374  —962 —159,3 —1758  153,9 43,8
60 5,00 4,05 20,3 314 61,2 —174,3 —170,1 86,9 —164,1
61 5,07 3,09 3509 31,3 —102,3 585 —177,4 964  —87,5
62 5,13 3,38 11,3 356  —1004 51,2 —68,0 782 55,2
63 5,15 3,93 17,7 31,1 58,7 —167,7 —169,6 914 -804
64 5,22 1,44 190,0 346 711 —68,8 —63,6 1494 48,3
65 5,30 4,51 17,7 303 61,4 64,0 —175,7 87,9 —163,1
66 5,30 2,72 259 352 62,2 50,9 —67.8 77,0 55,8
67 5,31 4,94 1749 34,6 64,9 —158,3 —173,9 1478  178,0
68 5,36 1,50 335,1 292 -100,8 1715 —674 99,7 51,7
69 5,38 4,13 189,9 33,6  —100,5 834 -71,3 1524 1783
70 5,48 2,63 17,9 315 59,5 —173,3 —169,1 82,6 57,4
71 5,52 4,05 170 308 59,7 58,6 —177,1 91,0  —87,6
72 5,61 4,63 173,3 353 65,9 81,8 —71.8 1492 177,9
73 5,80 1,90 211,9 36,6 ~95,5 854  —724 1539 43,2
74 5,81 3,99 3483 310 —101,8 66,4 —176,4 898 60,8
75 5,81 3,81 331,3 28,6 ~986 572 552  100,6 62,7
76 5,90 4,95 176,7 34,0 66,3 58,3 177,3 1474 178,0
77 5,96 4,93 182,7 34,3 68,0 58,0 1765 1536  —62,8
78 6,06 434 2029 335 ~96,3 590 1774 156,3  —63,0
79 6,10 4,53 1988 325 ~96,9 588 1778 1506 178,0
80 6,12 2,49 217,5 37,0 ~91,0 60,5 1756 1529 47,2
81 6,13 1,87 153 304 60,7 172,99 714 87,0 43,4
82 6,13 2,23 190,9 352 71,8 82,8 —728  150,1 41,9
83 6,24 2,90 194,2 35,5 71,7 —163,7 —1752  149,9 43,0
84 6,32 4,02 15,1 30,2 60,0 66,3 —176,1 84,1 60,8
85 6,59 2,84 199,3 352 74,2 592 1743 150,0 46,9
86 6,72 4,77 158,3 37,7 —948  —895 AT4 1422 176,2
87 7,17 5,01 1659 36,8 ~934 -850 48,6 148,9  —60,4
88 7,18 5,30 153,6 384 751 84,2 49,8 1397  176,7
89 7,18 5,35 161,1 36,8 781  —784 53,0 146,5  —60.4
90 7,96 2,98 181,6 34,1 894 874 478 144,3 50,6
91 8,40 2,89 2084 30,6 934  —63,5 72,0 1445 50,6

Ipumitka. losnagenus xkytis B, 7, J, €, X, P, Vmax — cTangaptai [13|, Bemaunn KyTiB HABEJIEHO B rpajy-
cax; AG — BinHocHa BinbHa eHepria ['i66ca 3a HOPMAaJIBHUX YMOB, KKaJl/MOsb; D — nunosnbHuit Moment, Jlebal.
CrpykrypHi xapakrepuctuku orpuMano uHa pisai Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p), a emeprerwani — Ha piBHi Teo-
pit MP2/6-311++4G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p). Kondopmepn nmporymepoBaHo B MOPAAKY 3POCTAHHS TXHBOL
BinbHOI enepril I'i66ca (AG).
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AG, kxau/monb

72 108 144 216 252 288 324 P, rpan
a
72 108 144 180 216 252 288 324 P, rpax

C3-endo C4-exo O4-endo Cl-exo (2-endo C(3-exo Cd-endo Od-exo Cl-endo C2-exo
25 0 0 0 17 30 1 0 0 18
6

Puc. 2. Banexuicrs BigHocHoI BinbHOI enepril I'i66ca (AG) (@) Ta MaKCHMAJIBHOIO BUTMHY KiJBIS ILyKPOBOIO
3aUIIKY (Vmax) (0) Bix dazoBoro Kyra nceBmoobepraHHsi (ypaHO3HOIO KUIbIs yKpoBoro sajuiky (P) ycix
MOKJIMBHX KoHdopMmepis 2'-nezokcn-8-aza-mypuny

i
0%/{/;1411 i

U]

Puc. 3. Koudopmariiiini Kilbls [Is OCHOBHEX CTPYKTYPHEX IapaMeTpiB KOH(OpPMepiB 2 -1e30kcn-8-a3a- 1y puHy

posIoIiy — nepiuii 3 Kyramu B Mexkax 77,0° < 0 < 100,9° (43 koudopmepn), Apyruii 3 KyTaMu
B Mexkax 139,7° < § < 157,4° (48 koudopmepis).

Takum IUHOM, CIIOCTEPIra€ThCsl MPUOJU3HO PIBHOMIDHUN KiTBKICHUN PO3IOMIT YCIX MOXKIIH-
BrX KoH(bOpMepis d8azaPur 3a KIacuaHIME TOpCifiHIME KyTamu v, 5 1€ y cekropax g1, ti g™ .
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JAHK-noni6ui koudopmepu. 3amina rpymu C8H Ha aTom a30Ty mpuU3BOAUTH JO TOIO,
o B KoHGopMariitnoMy cimeticrsi d8azaPur cmocrepiratorses smmre asa JIHK-monioni xoudOp-
Mepu, siki BinnosinaroTs Al Ta AIl dpopmam mpocmipansrol JIHK, mpu mipoMy 3HavueHHS KyTa X
JUIS HUX iCTOTHO BifpisHAIOTBCA Bij 3Havenn y dPur ta 2'-nesokcmanenosuni (dA) (tabor. 2)
i BianoBisa0Th 3HaUeHHsIM Yy JiBo3akpydeniii cripasi JTHK 3 D-mykpamu [14]. YV Toii ke uac
JHK-monioni kordopmepu dPur ta dA myxe cxoxki ogus 10 omHOro. OTKe, MOKHA IIPUITYCTHU-
TH, IO 3aMiHa [IyPUHOBUX HYKJIEO3WIIB y MOJiHyK/jeoTnmax Ha d8azaPur moxke crnpoBoKyBaTh
YTBODEHHsI JIIBO3aKPyUeHUX ciiipajeit 3 D-mykpamu.

OcobiuBoCcTi MOBXKHUH 3B'I3KIiB Ta BaJeHTHHUX KyTiB. BuBuarouum CTpyKTypHI
BJIACTUBOCTI BCiX MOXKJIMBUX KOH(MopMepiB d8azaPur, Mu He 0OMEXKUIUCS JIUIIE aHATIZ0M IXHIX
OCHOBHHX (HOMEHKJIATYPHUX) XapaKTePUCTHUK, & JOCIi i KoHGOpMaIliiiHy MiHIUBICTH ycix Ge3
BUHATKY CTPYKTYPHHUX IapaMeTpiB, a caMe — JOBXKHUH XIMIYHUX 3B sI3KiB, BEJIMUUH BAJIEHTHUX
KyTIiB Ta TOPCIHHUX KYTiB, IO OMUCYIOTH HEMJIONMIMHHICTh T'e€TEPOIUKIY OCHOBU Ta BUXIJ TUIi-
KOBUIHOTO 3B’si3KY 13 CepeHbOl IJIONUHU MeTEePONUKITy OCHOBHU. [Ipu 1mbomy 3adikcoBaHo Taxi
3aKOHOMIipHOCTI.

3-moMiXK ycix XIMIYHUX 3B’SI3KIB HYKJIEO3UJAY KOH(POPMAIIWHO HANIYTIMBIIIUM € TIIKO3U-
namit 38’a30K C1'N9 — ns mproro napamerp A cranosuts 0,0046, T0BKHUHA 3B’A3KY 3MiHIOEThCS
B Mexkax 1,451-1,482 A, a cepenne smavenna nopismioe 1,466 A. HacrTymumvu B crmcky imyTob
3p’askn C4'04', C5'05 i O5'H, nas axux A = 0,0039, ta C4'C5, qa axoro A = 0,0036. 3na-
gennss A > 0,0030 marorh me m’sth 38’s3kis: C1'04’, C5'H2, C2'C3/, C3'03’ ta C3'C4". Ina
sp’askis C5'H1, C4'H, C3'H1 ta C1'C2’ 0,002 < A < 0,003, a mna 38’askis C2'H2 ta O3'H2
0,001 < A < 0,002. MinimMasbai srauenns A crioctepiraiorses s 38 sskis C2H1 (A < 0,0008)
ta C1'H2 (A < 0,0009). [Ina 38’g3KiB OCHOBH HafiGilblre 3HaYeHHS A BCTAHOBJICHO Y 3B A3KY
NONS, mra sikoro A = 0,0022, 10BKHHa 3B’513KY 3MiHIOETHCs B Mexkax 1,367-1,379 A, a cepesne
3HaueHHs cTaHoBUTH 1,374 A. JIyis nopiBHsSHHS 3a3Ha4YMMO, 10 st 38’ a3KiB N7TNS, N1C2, N3C4
ta C4N9 ocroru 0,001 < A < 0,002, a 38’s:3ku N1C6, C2N3, C2H, C4C5, C5C6, C6N7 ta C6H
ocHoBu € KoHdbopMmariiino Hajimenm gyramBumu (A < 0,001). Takum umHOM, XiMivuni 3B’sI3KU
IIYKPOBOI'O 3AJIUINKY 3arajioM KOHMOPMAIIHHO JabiIbHIIT, HiK XiMiUHI 3B’sI3K1M OCHOBH.

Taxa >k camMa 3aKOHOMIPHICTb CIOCTEPITaeThCH 1 JJIsi BAJIEHTHUX KYTiB: BAJIGHTHI KyTHU IIyKPO-
BOI'O 3aJIUIIKY KOH(MOPMAITHO JIaOlIbHIII, HiK BAJEHTHI KyTH OCHOBH. Y OCHOBI 3HAUECHHS I1a-
pamerpa A sminoorbesa Big 0,0005 (N1C2N3) no 0,0044 (N3C4N9). ¥V 1mykpoBoMy 3aJlUIIKy
i 3MiHE 3Ha4HO Gisbmm i csrarors 0,0255 (C2'C3'03). Tlpu mpomy e II'ATh BaJeHTHUX Ky-
TiB MaroTh Bucoki 3nadenns A: O3'C3'H — 0,0250, O5'C5'H1 — 0,0233, C4'C3'03" — 0,0229,
O5'C5'H2 — 0,0228, C4'C5'05 — 0,0224. Minimasbue x 3Hadennsa A 3adikcoBaHo I KyTa
C2'C3'C4’ — 0,0034.

Takum gmHOM, 3a BCiMa CTPYKTypHUMHU O3HaKaMu a30Tucra ocHoBa d8azaPur e xondopma-
[IITHO KOHCEPBATHUBHIIIOI, HIXK IYKPOBHUI 3aJIMIIIOK.

[amoro crpykTypHOIO ocobsmBicTioO KoH(bOpMepiB d8azaPur e Buxin rmiiko3mmHOro 3B’SI3KYy
C1'N9 i3 cepeanboi MIOMUHN IIypHHOBOro Kibid. CepeqHboio MIIONIIHOIO Kb BBAYKACTHCA
IJIOIIMHA, IIPOBEJIEHA Yepe3 HOro aToMU TaKMM YHHOM, 100 3abe3mednTn MiHiMajbHe 3HAYEHHS
CyMU KBaJIpaTiB BijicTaHe#l BiJ HUX 70 IH€l IUIOMMUHNA. 3T1IHO 3 OTPUMAHUME PE3YJIBTATAMU, KYT
puxoy 38’a3Ky C1'N9 i3 miomuman myprHOBOro Kiablg 3minioeTsbes Big 0,08° mo 1,24°.

Kongopmauitini pienosazu. Cliupaiounch Ha eHEPreTUYHI XapaKTEPUCTUKU yCiX 0e3 BU-
HATKY KoHpopmepis d8azaPur, Mu ducebHO oxapakTepu3yBau HOro KOH(MOPMAIIiiiHi piBHOBATT
npu TeMiepatypi 298,15 K. Buasuiocs, mo piBnosara syn:anti npu 1T' = 298,15 K cuibno 3cy-
HyTa JiBopyd (syn : anti = 84,3% : 15,7%), a pieaoBara S : N — B 6ik S-koudopmepis (S : N=

196 ISSN 1025-6415  Reports of the National Academy of Sciences of Ukraine, 2010, M8



‘0106 ‘mHapdu g SDH 1NIEDUD WOHAVDHOINDE 10100U0f7  GT19-6GZ0T NSSI

84

161

Tabauys 2. Topisuanus dbismanux mapamerpis JJHK-moxi6nux xondbopmepis 2'-nesokcu-8-aza-mypuny, 2'-nesoxcunypuny [8] Ta 2'-nesokcuanenosuny [6]

) ) ®opwma JIHK
Pisini BI BII Al ATl
napamMeTpu
dPur ‘ d8azaPur ‘ dA dPur ‘ d8azaPur ‘ dA dPur ‘ d8azaPur dA dPur ‘ d8azaPur ‘ dA

AG 5,00 — 6,47 5,35 - 6,88 5,42 7,03 6,84 5,81 745 7,23
D 6,5 — 4,9 7,5 — 6,1 5,6 2,4 4,0 6,4 2,9 5,2
P 172,9 - 72,1 1759 - 175,4 9,6 353,1 9,6 10,9 3,7 11,4

Vmax 33,3 - 33,4 33,5 - 33,4 33,6 32,8 34,0 34,6 33,6 34,7
X ~125,6 - 1255 —122,5 - 1222 —1524 —81,4 ~153,3 —149,9 —88,0 —148,7
3 175,5 - 1746 1744 — 1736 1724 176,2 172,2  164,2 164,7 162,9
~y 51,0 - 50,6 50,3 - 49,9 51,3 53,4 51,3 48,0 48,4 475
0 145,2 — 145,0 150,1 — 149,8 85,6 91,3 85,1 87,8 90,2 87,4
e 175,1 - 173,9  —65,2 - —64,6 —166,0  —160,9  —167,3 —89,1 ~95,8 ~89,0

Ipumitka. Bignocna enepris I'i66ca 3a Hopmanbanx yMoB (AG) BiIpaxoBy€eThCs B I06AIBLHOrO MIiHIMYMY OKPEMO JJIst KOYKHOI MOJIeKy . Bukopucrani

MMO3HAYEHHSI aHAJIOTIYHI TakuM y TabJj. 1, TaKOXK JIuB. puc. 1.



88,1%:11,9%). Ilpu 1poMy BCTAHOBJIEHO Taki CIIBBIIHOIIEHHST MiXK “KJIACHYHUMU’ Ta “HEKJIACH-
ganMu’ KoHdopMepaMu (PypaHO3HOTO KiJbIld IyKPOBOTO 3aJIUIIKY:

it S-mincimeiicra: C2'-endo — 79,8%, C3'-exo — 8,3%;

st N-mincimeitcrsa: C3’endo — 9,4%, C2'-exo — 2,5%.

Bacenenicrio mincimeiicrsa C4’-endo MoKHa 3HEXTYBATH, OCKLIBKH BOHA HE IEPEBHUIILYE
0,002%.

Takok Hamu 3abIKCOBAHO Taki 3aKOHOMIPHOCTI (y Jly’KKax HaBeJeHO 3acejeHocTi npu T =
= 298,15 K). Kondopmepu 3 v € g (89,7%) nominytors nas kondopmepamu 3 v € t (4,1%) Ta
kondopmepamu 3y € g~ (6,2%). Kondopmepn 3 8 € g7 (89,2%) nominyioTs Ha 1 KOHbOPMepamm
3B €t (6,0%) i xondopmepanu 3 3 € g~ (4,8%); npu mpomy xondopmepu 3 € gt e syn-yobHu-
mu: (80,6% uporu 8,7%), aus inmmux kordopMepis nepesaxkae anti-xoudopmanis: 8 € t (4,1%
nporu 1,9%) ta 8 € g~ (3,0% uporu 1,8%). Koudopmepn 3 € € t (53,3%) nepesazkaioThb HaJl KOH-
dbopmepav 3 € € g~ (43,1%) Taz e € g7 (3,6%); npm mBOMY BCi KOHMDOPMEpH € Syn-JIFOOHIMIH:
e €t — 47,9% uporu 5,5%, € € g~ — 34,0% uporu 9,1%, € € gt — 2,4% uporu 1,1%.

[MMomo nosisipuux BitactuBocTeil d8azaPur, To Hykj€o3u Mae BEJIUKHUIl JUMOJIHHUN MOMEHT,
KN CUJIBHO 3MIHIOETHCS Bij KoH(MOpMepa 10 KoHdopMepa i jgexkuTb y mexkax 0,39 = 5,35D.

Takum YUHOM, IIPOBEJIEHO BUYEPIHUN KOHMOPMAIIHHUN aHaJIi3 MOIMMIKOBAHOTO JI€30KCUPH-
BOHYKICO3U LY 2'-/1e30KCH-8-a3a-IypHHY KBaHTOBO-MEXAHITHAM METOJOM (DyHKILOHATA I'yCTHHH
Ha pisui Teopii MP2/6-311 + +G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p). Busnaueno ocnosui reome-
TPUYHI, EHEPreTHIHI Ta MOJISIPHI XapaKTePUCTUKH ycix foro 91 crifikoro kondopmepa, a TaKOXK
koHopMariiitai pisHoBaru pu Temieparypi 298,15 K. Bussieno BizcyTHicTb y KOH(MDOpMAITIiHO-
My cimeiicTsi mocaimkysanoro mykjaeosuay Bl i BII JIHK-nonibanx kordopMepiB; BCTAHOBIEHO,
mo Al i AIl JTHK-moxi6bui kondopMepn MaioTh 3HAYEHHsT KYTiB X, IO BiJITOBIAAIOTH JIIBO3aKpY-
geniit cripasi JIHK 3 D-mykpammn.
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R. O. Zhurakivsky, Corresponding Member of the NAS of Ukraine D. M. Hovorun

Conformational properties of modified nucleoside 2’-deoxy-8-aza-purine:
the DFT quantum mechanical investigation

Comprehensive conformational analysis of modified nucleoside 2 -deoxy-8-aza-purine is performed
by means of density functional theory at MP2/6-311++G(d,p)// DFT BSLYP/6-31G(d,p) level.
Main geometric, energetic, and polar characteristics of all its 91 conformers are presented, as well
as conformational equilibria at 298.15 K.
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