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KondopmMmariiiini MoxkJmBocTi 2’-ne3okcunypuny:
KBaHTOBO-MeXaHidHe JIOCJIiI>KEeHHsT MeToA0M (byHKIliOHaJIa
I'yCTUHU

Keanmoso-mexanivnum memodom  Pynkyionana eycmuny wa  pieni  meopit  MP2/6-
3114+ +G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p) nposedeno euuepnnuii xon@opmayiinul ananris
6ion02iun0  6asicAuc020 nykaeosudy 2 -dezoxcunypuny. Hasederno ocnoeni 2eomempumi,
EHEP2EMUYHE A TOAAPHT TAPAKMEPUCTNUKY BCIT suasaenur 103 cmitikuxr xongpopmepis,
a MaKoHe KoHPopMmayitini pierosazu npu memnepamypi 298,15 K.

Jocimkenas KOHMOPMAIINHIX BJIACTHBOCTEN 130 Ib0BAHIX HYKJIEO3UIIB € KJIACHIHOIO 1TpobJie-
MOIO Cy4acHOI 6i0ximil, MoJieKy/IsIpHOT hapmaroJiorii Ta cTpykTypHol 6iosorii [1, 2|. Came B miit
ILJIOIIUHI JIEZKATD BiIOBIII, SKi JO3BOJIAIOTH 3PO3YMITH IMIPUHITUATIH il G10JIOTTIHO AKTUBHUX HYK-
JIEO3UJIIB 1 “MOJIEKYJISIPHY JIOTIKY MPOCTOPOBOI OymoBH Ta (DYHKITIOHYBAHHS HYKJIETHOBUX KHCJIOT.

VY nonepeaHix HAIMUX pobOTAX Peai30BAHO HOBUIL TiJAXiM 0 TEOPETHIHOIO KOH(MOPMAIIITHO-
ro anamisy 2'-1e30KCHPHOOHYKICO3M/IiB: KBAHTOBO-MEXaHIIHIM METOIOM (DYHKIOHAA I'yCTHHH
Ha piBui Teopii MP2/6-311G + +(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p) Buepiie orpuMaHO IIOBHE KOH-
dopmarmiiiie cimeiicro 1,2/~ 1m1e30KCHPHG03M — MOJEIBHOTO ILyKPOBOTO 3aJIHIIKY [3] — i na
fI0ro OCHOBI IIPOBEIEHO MOBHMIT KOH(MOPMAIIHHII aHAI3 YCiX KAaHOHIYHEX HYK/Ieo3UIiB — 2'-1e-
sokeumuTHMHY [4], Timigumy (5], 2'-1esoxcnanenosuny [6] Ta 2'-nesoxcuryanosuny [7).

Jlana pobora mnpucBsideHa MTOBHOMOPMATHOMY KBAHTOBO-MEXAHITHOMY KOHMDOPMAIIHHOMY
anamizy 2'-nezokcunypuny (dP).

Marepianu i meroau. /s BuBueHHst KoHpopMaIiiitaux BiactuBocreit dP Bukopucrano Te-
opito dyukiionana rycrunu (DFT) i3 3acTocyBanHsaM riGpuHOr0 0OMIHHO-KOPEJISIHHHOTO (DY H-
KIIlOHAJIa eJIEKTPOHHOI I'yCTHHU B y3arajbHeHOMY IpajienTHoMy Habmmkenni B3LYP [8-10]. s
onTUMizaIii reoMeTpil MU CKOPUCTAJINCS CTaHAapTHUM Habopom GasucHux dyukiiil 6-31G(d,p),
K1 33/I0BLIBHO 3apeKOMeH yBasu cebe jiis noaibaux 3amad [3-7]. Yei sonrumizoBani koHbOD-
MepHU IepeBIpeHo Ha CTIfKICTh 3a BIICYTHICTIO ySIBHUX YaCTOT B IXHIX KOJIMBAJIBHUX CIIEKTPAX.
KosmBaiphi criekTpu oTprMaHO Ha 3raIaHOMY PiBHI Teopil y rapMOHITHOMY HAOIUKEHH.

Vci KBaHTOBO-MeXaHIYHI PO3PaXYHKHU MPOBEIEHO 3 BUKOPUCTAHHSIM IIPOTPAMHOTO TTAKETa

“GAUSSIAN03” miast mnardopmu Wind2 [11].
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. / . .
Puc. 1. Crpykrypa Ta mO3HaYeHHS ATOMIB MOJIEKYJIN 2 -Je30KCUILy DUHY Ta 11 OCHOBHIX KOHMOpMAIITHIX 3MIHHUX

AG, Kxay/Moib
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C3-endo  C4d-exo O4-endo Cl-exo C2-endo C3-exo C4d-endo Od-exo Cl-endo C2-exo
38 0 0 1 34 19 1 0 0 10
6

Puc. 2. Banexuicrs BigHocHol BinbHOI enepril I'i66ca (AG) (@) Ta MaKCHMAJIBHOIO BUTMHY KiJBIlS ILyKPOBOIO

3aNUIIKY (Vmax) (6) Bim daszoBoro kKyra mnceroobepTaHHs QypaHO3HOIO KiJblld ILyKpoBoro sajumky (P) ycix
MOKIIBUX KOHMDOPMEpPIB 2'-ne30Kcurypumy

Bukopucrani y po6oTi mo3HadeHHsI KJIACUIHUX KoHbopMaliitnnx 3minaux (puc. 1) — cras-
naprai [12]. 3a Mipy KoHbOpPMAIHOT MIHIMBOCTI TOrO YU IHIIOrO CTPYKTYPHOIO Mapamerpa —
JIOBYKWHU 3B’SI3KY UM BEJIMIMHU BAJEHTHOTO KyTa — B3dTO 6€3po3MipHy Beanduay A, 1o € Bij-
HOITIEHHSIM CTaHJAPTHOTO BIIXMJIEHHS BEJIMUWHHU CTPYKTYPHOTO IIapamMeTpa J0 Horo cepegHbOro
3HAYEHHS.

Pesynbpratu ta ixHe obroBopenHs. Kongpopmauitini saacmusocmi. Briepiie BcTaHOBJIEHO,
o i3ompoBanuit dP mae 103 mapu a3epKajibHO-CUMETPUIHUX CTIfKUX KOH(OPMEPIB, BiIHOCHA
eneprist ['i66ca sikux Jsiexkurh y jiamnazoni 0-8,89 Kkasi/Mosb 3a HOpMaJbHUX yMOB (Tabu. 1,
puc. 2). 3a cBoiMu KOHMOPMAIIHIME O3HAKAME Ta KLIbKICTIO BOHH PO3IOJLICHI TAKUM YHHOM
(rabm. 1, puc. 3).
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. . . . . o . /
Tabauys 1. Ileaki cTpyKTypHI, eHepreTHdHi Ta IOJISPHI XapaKTEPUCTUKYU IIOBHOI'O ciMelicTBa KOHMOpMeEPIB 2 -1e-
30KCHUILY PUHY

Kondopmep AG D P Vmax X B ¥ 1) €
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
1 0,00 3,74 165,5 36,0 55,6 68,1 45,7 146,1 —177,4
2 0,04 3,58 168,4 36,2 55,8 68,8 45,1 1510  —64,8
3 1,98 2,90 172,9 34,8 56,8 70,9 43,3 1432 45,9
4 2,65 2,73 28,4 31,7 65,1 171,8 —59,1 89,1 —59,9
5 2,69 4,14 174,8 35,8 67,7 —56,8 173,4 154,5 —61,0
6 2,96 3,76 18,6 32,8 84,8 165,7 48,8 87,8 —104,0
7 2,97 3,26 29,6 32,3 45,4 46,6 42,1 89,7 —84,6
8 2,98 3,90 35,5 29,5 47,4 45,9 44,9 90,0 —149,9
9 3,00 2,57 23,0 29,7 67,5 —56,6 178,5 94,5 —85,4
10 3,12 4,96 170,0 35,7 67,7 —55,7 172,7 148,8 —179,3
11 3,15 5,24 13,2 36,8 —175,7 —178,9 —58,6 83,7 —61,9
12 3,17 3,23 175,1 34,7 68,6 176,8 —68,1 153,2 —65,1
13 3,19 3,50 24,9 30,4 705  —574  179,0 89,9 —161,3
14 3,21 4,23 141,9 389  —110,9 64,8 59,0 1350 —177,4
15 3,40 6,50 172,9 33,3  —125,6 1755 51,0 1452 175,1
16 3,58 3,83 149,5 38,0 176,3 63,8 55,1 1395 178,7
17 3,58 5,01 8,1 36,0 —1795 1765 —58,8 86,5  —57,7
18 3,61 5,62 9,6 33,6 —1524 1724 51,3 85,6  —166,0
19 3,72 4,47 180,5 37,3 42,6 —71,7 1614 1574  —58,8
20 3,76 6,42 10,9 34,6 —149,9  164,2 48,0 87,8  —89,1
21 3,77 5,19 33,5 36,5 —125,6 1779 —57,6 83,7  —55,6
22 3,86 5,04 157,5 36,6 —104,8 67,0 64,5 147,0 —64,5
23 3,86 4,03 30,4 33,0 66,3 —77,4 —58,7 86,6 —65,3
24 3,87 5,37 158,8 36,4 175,3 65,0 55,2 147,1 —68,0
25 3,97 4,01 15,7 33,3 —129,6 67,1 64,1 87,3 —165,2
26 3,98 7,54 175,9 33,5 —122,5 174,4 50,3 150,1 —65,2
27 3,99 4,36 176,4 35,0 68,7 —75,7 —66,6 153,8 —66,8
28 3,99 4,37 17,7 33,9 —128,3 66,6 61,8 90,1 —85,9
29 4,03 4,22 22,6 30,0 68,2 —-59,0 —179,8 85,9 57,0
30 4,07 3,11 359,5 34,5 156,7 63,8 53,9 89,0 —163,5
31 4,09 3,21 173,3 35,6 69,1 179,3 —66,1 150,8 —176,0
32 4,32 5,96 155,3 36,9 —132,3 —178,6 —684 1455  —655
33 4,32 4,11 173,3 35,2 68,6 —69,0 —638 1494 —177.4
34 4,37 3,27 187,1 34,6 72,7 —56,5 173,09 1492 42,4
35 4,38 5,67 178,1 37,0 434  —70,6  160,6  152,6 —178,4
36 4,39 3,55 5,2 35,2 162,1 62,6 51,0 89,9  —90,3
37 4,44 3,58 178,0 34,8 69,4 98,1  —69,1 153,9  —60,4
38 4,53 2,63 1,9 35,3 178,7 —54,8 —179,9 87,9 —170,9
39 4,67 5,25 184,8 32,6  —120,0  178,0 48,9  143,6 56,0
40 4,70 6,14 9,4 332 —151,8  176,5 52,4 81,8 65,7
41 4,72 4,85 162,3 36,7 —121,7 —49,5  172,1 150,  —61,2
42 4,79 4,95 153,9 37,6 —129,0 —49,8 172,8 142,2 179,9
43 4,94 3,01 8,0 35,3 —175,6 —53,9 179,1 90,6 —80,6
44 4,94 5,24 34,0 29,7 46,6 45,1 45,8 85,2 58,8
45 5,00 2,86 28,2 31,9 70,4 —174,6 —170,3 86,0 —162,8
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Tabauys 1. TlpomoBxkeHHst

1 2 3 4 5 | e | 7 | 8 9 10

46 5,03 2,91 1781 34,5  —120,1 47,7  170,7  146,9 48,4
47 5,03 4,83 35,0 37,3 —127,5 —-79,5 —57,9 81,7 —59,8
48 5,08 4,23 240 304 67,2 59,9 —176,6 90,5  —92,2
49 5,08 5,50 157,8 37,1 —131,2 —-77,0 —67,7 147,0 —67,9
50 5,09 4,66 142 330 —1286 67,0 64,6 83,5 63,2
51 5,11 2,59 24,1 30,3 65,7 —-167,8 —170,0 91,6 —83,2
52 5,14 3,74 31,6 357 1378 —547  178,1 87,9  —783
53 5,19 2,88 166,5 33,8 —102,9 71,3 66,1 140,9 54,8
54 5,23 3,86 34,2 37,0 73,5 40,8 —69,7 79,3 —166,8
55 5,24 454  156,0 37,8  —141,7 685 —64,4 1431 —1794
56 5,27 5,73 8,2 35,4 —157,3 —87,3 53,5 83,6 —176,1
57 5,28 3,43 76 354 1752 —56,8 —178,9 819 62,5
58 5,30 3,53 187,9 37,4 41,6 —73,9 164,0 152,0 34,6
59 5,32 1,16 1905 353 746 1760 —67,6  151,2 41,9
60 5,35 2,77 210,4 36,4 176,3 —1784 —66,5 154,6 48,6
61 5,46 7,05 1737 335  —126,3 —88,8 531 1462  173,8
62 5,02 4,68 25,6 30,6 70,5 65,1 —175,1 87,0 —161,7
63 5,55 477 1592 375 —161,0 73,9 —745 1443 1751
64 5,58 4,69 173,8 35,4 69,4 84,7 —-71,1 149,8 179,2
65 5,66 493 3597 340 159,5 64,4 54,2 85,1 64,7
66 5,71 3,28 25,3 31,1 67,6 —173,5 —169,4 82,4 57,1
67 5,80 4,40 32,3 357 70,7 50,8  —67,7 762 55,9
68 5,82 2,98 10,6 38,1 179,4 42,1 —70,0 79,6  —173,0
69 5,83 327 190,7 348 740 69,1  —63,8  149,8 46,8
70 5,84 3,64 12,5 37,8 —177,0 50,5 —68,4 75,2 60,7
71 5,94 6,13 84 350 —1554  —87.4 52,8 79,7 65,6
72 5,96 7,66 177,1 33,8 —123,5 —85,9 52,9 151,4 —60,7
73 6,05 346 3494 343 171,01 1789 —1754 90,7 —171,7
74 6,19 4,56 344,6 33,5 171,8 62,0 177,2 93,1 —171,1
75 6,22 3,64 1726 354  —128,6 1762 —67,4 1458 49,4
76 6,24 5,58 182,1 34,7 70,8 59,2 177,9 153,8 —63,3
77 6,26 5,62 176,1 34,3 69,8 59,3 178,3 1475  178,9
78 6,26 6,06 194,8 34,0 —160,0 48,6 161,1 152,4 175,1
79 6,31 401 3534 344 1738 1798 —173,8 848 62,6
80 6,32 1,91 195,9 35,8 75,6 —157,8 —175,1 150,7 41,1
81 6,34 398 2197 376 —171,8 —179,3 1742  153,9 48,6
82 6,34 5,29 159,1 37,2 —135,8 84,9 —71,9 147.,4 —58,8
83 6,35 5,47 21,7 295 67,7 67,4 —175,7 84,2 60,4
84 6,39 3,31 169,0 35,3 —128,8 —69,3 —64,2 143,5 54,5
85 6,44 3,16 190 28,6 66,9 171,6 71,2 884 44,2
86 6,50 2,33 335,2 31,6 164,9 —178,6 —63,2 102,5 —159,7
87 6,50 6,40 2089 344  —1698 —177,7 1735 1585  —62,1
88 6,54 5,70 206,0 33,6 —-169,2 —179,9 172,0 153,3 174,8
89 6,54 550 187,01 332  —120,0 —87,9 50,6 1454 52,7
90 6,55 7,04 196,2 34,4 —157,6 45,3 159,9 157,1 —65,0
91 6,59 6,32 84 341  —1582  —82,9 558 89,2  —79.3
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Tabruus 1. 3akiHIeHHS

1 2 | 3 | o« | 5 | 6 | 7 | 8 | 9 | 10
92 6,64 2,690 1921 355 75,1 85,6 —722  150,8 39,6
93 6,65 435 3487 335 17,9 —1762 —1752 957  —789
94 6,77 495 3426 32,8 173,3 56,1 1742 98,3  —83.9
95 6,81 504 2120 363  —163,1 52,9 1654 152, 51,0
96 6,99 3,25 199,7 352  —141,0 —32,1 1644  153,2 48,9
97 7,08 596 1626 36,6 82,7 76,2 546 1470  —615
98 7.11 409 3572 34,6 176,3 176,10  —71,2 86,5 51,6
99 7,22 545 3450 33,3 173,5 63,8 1765 89,1 66,0

100 7.24 392 200,6 354 78,2 60,6 1757  150,4 45,9
101 7,52 569 153,90 384 81,2 826 50,6 139,9  177.4
102 7,70 319 1629 356  —134,6 71,9 —753  140,3 49,8
103 8,89 351 2100 31,0 959  —60,9 741 144,8 50,6

IIpumirka. Ilosnagenus kyris 3, v, d, €, X, P Ta Umax — cranmapTHi [1], BeauunHU KyTiB HABEJEHO B TpajLy-
cax; AG — BimaocHa BibHA eHepria ['166ca 3a HOPMATLHUX yMOB, KKaJI/MOJb; D — aumonbauii MoMenT, JleGai.
CrpykrypHi xapakTepuctuku orpuMano Ha pisai Teopii DFT B3LYP/6-31G(d,p), a emeprerwani — Ha piBHi Teo-
pit MP2/6-311++G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p). Koudopmepn mpoHyMepOBaHO B MOPSIKY 3POCTAHHS TXHBOL
BinbHOI eneprii 'i66ca (AG).

Puc. 3. Koudopmariiiini Kilblis [ys OCHOBHEX CTPYKTYPHEX HapaMeTpiB KOH(POPMEpPIB 2 -1e30KCHITy pumy

Syn-opieHTallis IyKPOBOTO 3AJHUIIKY BITHOCHO HYKJICOTHUIHOI OCHOBU 3addikcoBana B 44 KoH-
dopmepax (41,6° < xsyn < 95,9°), a anti-opienramisi (156,7° < Xanti < 179,4°; —179,5° <
< Xanti < —102,9°) — y 59 koudopmepax. [lepeBarkaroua KiabKicTh anti-koHbOpMEpIB Ta 3Ha-
9HO OLIBINNIL Jiamma30H IXHIX TOPCIiHUX KyTiB Y BKa3ye€ Ha Te, IO JId HUX CTEPUIHI OOMEXKeHHs,
3yMOBJIEHI HEBAJIEHTHOIO B3a€MOJIE€I0 MiXK IIYKPOBHUM 3JIMIIKOM Ta OCHOBOIO, MEHII, HiXK s
syn-kKoHdOpMEPIB.

DopmanbHo KiabKicTh KoH(poOpMepiB 3 miBHiuHOW (N) KoHMbOpPMaIien ¢ypaHO3HOrO Kijib-
g 1mykposoro samuiiky (335,2° < Py < 360°%; 0° < Py < 35,5°) nomitHO MeHma — ix 48,
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HIK KibKicTh KOH(DOpPMepIB 3 miBaeHHOIO (S) KoHdopMmarieo dypanosnoro Kimbis (141,9° <
< Pg < 219,7°) — ix 55. upmmii gianason KyTiB 1ceBnoobepranis P B OCTAHHBOMY BHIIAJIKY
CBIIYUTH TIPO Te, IO S-KOH(MOPMEPHU CTEPUIHO MeHIe oOMerkeHi, Hik N-koudopmepu. I1pu mpo-
My S- Ta N-kordopmepn He 3B0aaThca ume 1o “kiracnannx” C2'-endo ta C3'-endo Bimmosimo.
Xo4a KUIBKICTh OCTAHHIX y 3arajbHiil YMCeJIbHOCTI CBOTO IijIciMefcTBA € MaKCUMAaJJIbHOIO — 34
Ta 38 BiAIOBiNHO, IIPOTe MOPSIIL 3 HUMH CIIOCTepirarorTbes it immmi: 19 kondopmepi C3'-exo, 10
kordopmepis C2'-exo i mo ommomy koudopmepy Cl’-exo ta C4'-endo.

Pozmomist 3Hadens TopciitHux KyTiB «y jjist BCix MokauBux kondopmepis dP — tpumonasib-
nuit. Ilpn npoMy BoHM 3aiiMaloTh TpH JoBoii By3bki cektopm: gt (42,1° < .4 < 74,1°) —
33 koudopmepu, t (159,9° < 4 < 180,0°; —180,0° < v < —169,4°) — 39 woudopmepis
ig™ (=75,3° < 74— < —57,6°) — 31 xoudopmep. TpumomaabHHIT POSMOLIT TAKOXK BCTAHOB-
JeHo 11 KyTiB (3, fKi 3afiMaroTh Ti K cami cexropu g7, ti¢7: g7 (40,8° < Bg+ < 85,6°) —
38 xoudopwmepis, t (164,2° < B, < 180,0°; —180,0° < B < —157,8°) — 29 koudopmepis i
g~ (—88,8° < fy— < —32,1°) — 35 xondopmepis. Omun koHbOpMep Mae 3HadeHHs KyTa (3 98,1°,
10 HpHJIATae 710 cekTopa ¢ . JIas KyTiB € MaeMO CeKTOpH, IO TiMbKHM YacTKOBO 30iraroThcs i3
cranapranMu g, ti g7 g7 (34,6° < g44 < 66,0°) — 35 Kondopmepis, ¢ (173,8° < g < 180°%;
—180° < g < —159,7°) — 30 koudopmepis i g~ (—89,1° < g,— < —55,6°) — 34 kordopmepH,
KpiMm Toro, ogua kondopMep, IO Mae 3HaYeHHA KyTa € —149,9°, npuisrae 1o cekropa t, a Tpu
immux i3 spagenasamu —104,0°, —92,2°, —90,3° — 10 cekropa ¢~ . Topciitai KyTu § TOMLISTIOTHCS
Ha jaBa cexropu: 75,2° < 6 < 102,5° Ta 135,0° < 6 < 158,5°.

TakuM YUHOM, CIOCTEPiraeTbcs TPUOIU3HO PIBHOMIPHUN KIJBKICHUN PO3MOIIT MOXKJIMBUX
kordopMepis dP 3a KIacHIHEME TOPCIHHUME KyTamu ~y, i€y cextopax ¢, t1g™.

[Ipuseprae 1o cebe ypary Te, 1Mo MmoBHE KOHGpOPMAIiliHe CiMeHCTBO JOC/IiI>KyBaHOTO HYKJIE-
o3uay Mictuth Juire gotupu JIHK-monioni kondopmepn — 18, 20, 15 i 26, axi BiAmoBigaoTh
AI, AII, BI i BII ¢dopmam asocripansuoi JHK [13].

Busuatoun crpykTypHi ocobauBocTi Beix moxkymBux kKondgopmepis dP, Mu me obMmexkuimcs
JIUIIE aHAJII30M TXHIX OCHOBHUX (HOMEHKJIATYPHUX) XapaKTEPUCTHUK, a JOCTLININ KOHMDOPMAITiii-
HY MIHJIUBICTH ycix 6€3 BHHSATKY CTPYKTYPHHUX IIapaMeTpiB, a came — JOBXKHUH XiMITHUX 3B’s3-
KiB, BeJIMYNH BaJIEHTHUX KYTIB Ta TOPCIHHUX KYTiB, IO OMHUCYIOTH HEIJIOMUHHICTH Te€TEPOITUKITY
OCHOBHU Ta BUXIJ TVIIKO3UTHOTO 3B’SI3KY 13 CEPeHBOl IJIONUHU TeTepoIuKay ocHoBu. [Ipu mbomy
BCTQHOBJIEHO TaKi 3aKOHOMIPHOCTI.

Hyxsteotuaaa ocHOBaA y CKJI/l HYKJICO3UIY € IPAKTUIHO IJIACKOK: MU He 3adikcyBaju cTa-
TUCTUYIHO 3HAYYNIOTO 11 BIIXUJIEHHA BiJ TIJIAHAPHOCTI MOPIBHAHO 3 130/TbOBAHOIO OCHOBOIO — IIy-
PUHOM.

[HIIOIO CTPYKTYpHOIO 0cobsuBicTio Kondopmepis dP e Buxin raikosuanoro 38’a3ky C1'N9 i3
IJIOMIMHYE OCHOBH. 3TiHO 3 OTPHMAHHMHE pe3y/IbTaTaMy KyT Buxomy 38’a3ky C1'N9 i3 mommumm
OCHOBHU He mepesumrye 1,6°.

3-mroMiXkK yeix XiMITHUX 3B’ 3KiB HYKJ/I€03U 1y KOH(MOPMAIIITHO HANTY TIINBIIINM € TVIIKO3UIHAN
3’30k C1' N9 — 1 mporo mapamerp A cranosuts 0,0071, T0BKHUHA 3B 93Ky 3MIiHIOETHCA B Me-
ykax 1,446-1,488 A, a cepenne snavennsa nopismaioe 1,463 A. HacTymamMm y cimcky e 3B’3KOK
C4N9, ms axoro A = 0,0019, noBxKuHa 3B’sa3Ky 3MiHIOeThCa B Mexkax 1,375-1,387 A, a cepemne
3navenHss craHosuth 1,381 A. Jljs mopiBHsHHS 3a3Ha4nMo, 1o s 3B’s3kiB N3C4, N7CS8 Tta
C8H ocuoru 0,001 < A < 0,0016, a 38’siz3km N1C2, N1C6, C2N3, C2H, C4C5, C5C6, C5N7,
C8C9 ta C6H ocnosu € koudopmariiino naiimenn ayrmsuvmu (A < 0,001). YV mykposomy 3a-
JIMINKY Hafibimem sHavenns A marors 38’s3ku C1'04" — 0,0043, C4'04’ — 0,0043 ta C5'05" —
0,0041, a mimimasibHe 3Ha9enHsa A BcranosiaeHo g 38°a3kKy O3'H — 0,0012. Taxnm gnmowM, Xi-

ISSN 1025-6415  Jlonoeidi Hauionanavroi axademii nayx Yxpainu, 2010, Ne 1 185



MidHI 3B’SI3KU IYKPOBOI'O 3AJIMINKY 3arajoM KOH(MOPMAIIIHO JabiabHIIT, Hi2K XiMivuHI 3B’SI3KH
OCHOBH.

Taxa X caMa 3aKOHOMIpPHICTb BHSBJIEHA 1 JjIsI BaJ€HTHUX KYTiB: BaJEHTHI KyTH ILyKPOBOI'O
3auIKy KOH(MOPMAITHO J1abiabHimm, Hi’K BaJIEHTHI KyTH OCHOBU. Y OCHOBI 3HAYEHHSI IapaMe-
tpa A s Hux 3uminoTbes Big 0,0004 (N1C6H) mo 0,0042 (N3C4AN9). V 1yKpoBOMY 3a/IHIIKY
i 3Mminm 3Ha"HO Gimbmmi i cararors 0,0265 (C2'C3'03"). Ipu mpomy Ime m'sTh BaJeHTHHX Ky-
TiB MaroTh Bucoki 3nadenns A: O3'C3'H — 0,0247, C4'C3'03" — 0,0231, O5'C5’'H1 — 0,0229,
O5'C5'H2 — 0,0223 i C4'C5'05 — 0,0217; wminimambae sHavenns A 3adgikcoBaHo I KyTa
H1C5'H2 — 0,0035.

TaxuMm 9MHOM, 3a BCIMa CTPYKTYPHHMHU O3HAKAMH a30THCTa OCHOBA, JOCJIKYBAHOIO HyKJIe-
03Uy € KOH(MOPMAIIIHO KOHCEPBATUBHIIIO, HiK IIYKPOBHUIl 3a/IHIIOK.

[Iomo moIIpHUX BIACTUBOCTElN, TO HYKJICO3K I MAE€ 3SHAYHUN JTUTOIbHII MOMEHT, SIKAI CHIHHO
3MIHIOETBCA Bin KOHGOpMepa 10 kondopmepa i jgexuth y mexkax 1,16-7,66 /1.

Kongpopmauiting pienosazu. Cuupaiounch Ha eHepreTuIHl XapaKTePUCTUKY BCIiX 6€3 BUHATKY
koHdopmepis dP, Mmu uncenbHO oxapakTepu3lyBaju Horo kKoudopMmariiiiui piBHOBaru mpu Temire-
patypi 298,15 K. Bugasuiocs, 1o piBnosara syn:anti 3a remmnepatypu 298,15 K maiike noBuicTio
3cyHyra JiBopyd (syn : anti = 982% : 1,8%), a pisHoBara S : N — y 6ik S-kondopmepin
(S: N =096,8% : 3,2%). IIpu 11poMy BCTAHOBJIEHO TaKi CIIBBIIHONIEHHs] MiXK “KJIaCHIHUMU’ Ta
“HeKkJIacHYHUMEI® KOoH(opMepaMu (ypPaHO3HOIO KiJIbIlH IIYKPOBOI'O 3aJIUIIKY:

g S-migcimeiicrsa: C2'-endo — 96,5%, C1'-exo — 0,2%, C3'-exo — 0,2%;

s N-migcimeiicrsa: C3'-endo — 3,1%, C2'-exo — 0,1%;

3acenenicTs mifcimeiicrea C4'-endo mpakTmano mymsosa — 0,001%.

Takoxk HaMM BU3HAYEHO Taki 3aKOHOMIpHOCTI (y Jy’KKax HaBeJeHO 3acesieHocTi mpu T =
= 298,15 K). Kondopmepu 3 v € g* (96,8%) mominyrors a1 Kondopmepamu 3 v € t (1,6%) Ta
3y € g (1,6%). Kondopmepn 3 3 € g™ (96,1%) nominytors nas kondopmepavm 3 3 € t (1,9%)
i3 B €g (2,0%); mpu mpomy Kordopmepu 3 € g7 e syn-mobamvu (95,4% nporu 0,7%), nms
inmmx koudgopmepis curyania taka x: 3 € t — 1,2% nporu 0,7%, B € g- — 1,7% nporu 0,4%.
Kondopmepn 3 € € t (49,9%) mepesakaioTh Has Kondopmepamu 3 € € g~ (482%) taz e € g
(1,9%); npu npomy Bei Kordopmepu € syn-snobunmu: € € t — 49,1% uporu 0,8%, € € g- — 47,3%
nporu 0,9%, € € ¢ — 1,8% nuporu 0,1%.

Taxkum YMHOM, BIEpINE MPOBEIEHO BHYEPIHUN KOHMOPMAIRHIN aHasi3 O6i0J0riYHO aKTHB-
HOTO HYKJICO3HLY 2'-/IC30KCHIYPUHY KBaHTOBO-MEXaHIYHUM METO/IOM (DYHKIOHAIA TYCTHHH Ha,
piBui Teopili MP2/6-311 + +G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p). Beranosieno ocHOBHI reomeTpu-
YHI, EHEPTeTUIHI Ta MOJIAPHI XapaKTepPUCTUKU Beix foro 103 crifikux koHMOpPMEpIB, a TaKOXK
koHopMariiiiui piBHoBaru npu Temmeparypi 298,15 K.

Aemopu sucaosaroromo wupy edavwnicms xopnopauii “GAUSSIAN” (CHIA) sa 4106°a3no nadanud
eparnm — npoepamuuii naxem “GAUSSIANOS” dan naamgpopmu Win32.
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2’-deoxypurine conformational possibilities: the DFT quantum
mechanical investigation

Comprehensive conformational analysis of biologically important nucleoside 2 -deoxypurine is per-
formed by means of the 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 103 conformers are
presented, as well as conformational equilibria at 298.15 K.
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