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Kondopmariiiini Biactusocri 1’-ge3okcupubosn,
MOJEJbHOI0 IYKPOBOI'O 3aJIUIIKYy PUOOHYKJIEO3UIIB :
KBaHTOBO-MexaHiYHE JOCJIII2KEHHS MeTOI0M (PYyHKITIOHAJJIA
T'yCTUHU

Full conformational analysis of 1'-deozyribose — the model sugar residue of ribonucleosides — is
performed by means of density functional theory at MP2/6-311++G (d, p) // DFT BSLYP/6-
31G (d, p) level. It is established that only four conformers (three of S- and one of N-type) over
the full number of 112 may be incorporated into the periodic structure of a two-strand RNA
molecule. The main geometric, energetic, and polar characteristics of all 112 stable conformers
are presented, as well as conformational equilibria under normal conditions. By the quantum
mechanical electron density topology analysis method (Bader’s Atoms-in-Molecules theory), as
many as siz types of intramolecular hydrogen bonds are established in all possible conformers
of the isolated 1'-deozyribose molecule. Namely, these are CI'H2 ... 05, C2’'H ... O5, O2'H
... 03, 03H ... 02, 03H ... 05, and O5'H ... O3'.

V JaHOMY IIOBiZIOMJICHHI TEOPETHHIHO JIOCJIiIzKeHo KoHdOpMaIliitHi BiIacTHBoCTi MosteKyan 1'-1e-
30KCHPHUOO3U CYyIACHUMHU KBAHTOBO-MEXAHIYHUMM METOJAMU, IO IPEICTABJISAE iHTEepeC IoHal-
MeHIIle 3 KITbKOX mpuuwmH. Hacammepes, I MOJIeKysda € HAWIPOCTIIIOI MOIEIIO ITyKPOBOTO
3aUIIKY SK KAHOHIYHAX, TakK i MOTU(MIKOBAHUX 3a HYKJIEOTHIHOIO OCHOBOIO PHOOHYKJIEO3U-
niB. Hykieosumu € Ham3BuIaiiHO BaxKIuBUME 00’ekTamMu 6ioxiMmil, MOJIEKYISPHOI (hbapMaKoJIorii,
CTPYKTYpPHOI 6iostoril Ta MosiekysisipHOl Giodisuku [1-4]. Ixni xomndopmariiini BIaCTHBOCTI, 110
CTAHOBJISITH OCHOBY OI10JIOTIYHOT AKTMBHOCTI, 3HAYHOIO MipOI0 BU3HAYAIOTHCA KOH(MOpMAIiTHUMI
BJIACTUBOCTSMU IYKPOBUX 3aJIHAIIKIB.

YV nonepesniit po6oti [5] mpescTasieno pesynbratn Kondbopmaniiinoro anamizy 17,2'-mmues-
OKCHPHOO03H — MOJICJBLHOTO IIyKPOBOTO 3aJIUINKY 2 -e30KCHPUOOHYKIICO3HIiB.

Marepianu Ta MeTOAU JOCHig»KeHb. 3aMKHyTe KomdopwMariiine cimeiicTso 1'-me3okcu-
pubO31 OTPUMYBAJIH IILJISIXOM IIepebopy BCiX MOXKJIMBUX KOH@opMarlii. [Ipu npboMy BpaxoByBa-
JIM, IO JKepeaaMu KOHMOPMAIHHOT MIHJIMBOCTI € mceBmpoobeprants (pypaHO3HOTO KiJbIlsd Ta
IIOBOPOTH TifpoKcuiB y nomoxkennsx 2', 3’ it 5 Ta ripokcuMermIbHOI TPy HABKOJIO BiamoBiz-
HUX OpAUHAPHUX 3B’s13KiB. [[yIs aBTOMaTHYHOI TeHepallil BCEMOXKIUBUX CTAPTOBUX KOH(OPMAITiii
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Puc. 1. Crpykrypa Ta nosnadenns atomis 1 -me30Kkcupudb03u

CTBOPEHO IIporpaMmy, sKa 3MiHIoBaja 3 KpoKoM 36° KyT mceBaoobepTanns i 3 Kpokom 60° — im-
i Bume3ragani koudopmariiiiai 3minai. CiMeiicTBO KOH(MOPMEDPIB BBAXKAIOCS 3aMKHYTUM, SKIIO
Oy/Ib-siKa HACTYIIHA CTapTOBa KOH(OpMAaIlisi, cpOpMOBaHa Ha OCHOBI Oy/Ib-AKOI 3 paHilie oTpu-
MaHUX, ‘CKOUyBajacs’ B OJHY 3 HHX.

a1 BuBuenns KondopMamiifiHux BracTusocTeit 1'-1e30Kcupubo3u BUKOPUCTAHO Teopito (hyHK-
nionasia rycruan (DFT) i3 3actocyBanHsIM TiGpuHOrO OOMIHHO-KODEJSIIIHHOrO (DyKHIIOHATA
eJIEKTPOHHOI I'YyCTHHHU B y3arajbHeHOMY rpajienraoMy Habimxkenni B3LYP [6-8|. s omnruwmi-
3a1il reoMeTpii MU CKOPUCTAJIMCs CTaHAapTHUM HabopoMm GasucHux dyskuiit 6-31G(d, p). Yei
30ITUMIZ0BaHI KOHGOPMEDPH MEPEBIPEHO HA CTIWKICTh 3a BiJICYTHICTIO YSIBHUX 9aCcTOT B IXHIX KO-
JINBAJIbHUX clieKTpax. Ha oTpuManux 301THMI30BaHIX reOMeTpisfX 3p0o0JIeHO 0OpaxyHKH B OJHIi
TOYII 38 CIiH-00MexkeHuM MeTo/oM XapTpi-Poka i3 3acToOCyBaHHIM KOPEJISIIIIHHIX TOPABOK Te-
opii 36ypennb Mousepa-Ilinecera npyroro nopsiiky MP2 3 Bukopucranusm 6asucy 6-3114++G(d,p).

Bukopucrani B pob0Ti MO3HAYEHHsT KJIACUIHUX KOH(MOPMAIIHHUX 3MIHHUX — cTaHgapTHi [9)].
JI;1el XapaKTepUCTHKH HPOCTOPOBOI opieHTarii rigpoxcuasnoi rpymn O2'H 107aTKoBO BBEIEHO
topciimit kyt n = C3'C2'02'H, a ans ommcy B3aeMHoi opienTanii 38’askis 03'C3" ta C2'02" —
topciitauit xyr § = 03'C3'C2'02'.

HaspricTs BHYyTpimabOMOJIEKYIIpHUX H-3B'$I13KiB BCTAHOBJIEHO METOJOM aHAJI3Y TOIOJIOTI
eJIEKTPOHHOI TYCTHHHU 3a TEOPI€0 aToMiB y MojieKysnax Beiigepa [10] 3a HasBHICTIO KPUTHIHUX
Touok THiry (3,—1).

Vci KBaHTOBO-MEXaHIuHI PO3PAXYHKHM MPOBEJEHO 3 BUKOPUCTAHHAM ITPOTPAMHOIO TAKETY
“GAUSSIAN03” musa mwiardopmun Win32 [11]. (ITaker mazano sik rpanT Kopuoparieo Ganssi-
an (CIIIA)).

PesynbTraTu Ta o6roBopenHs. Koudopmariiiini moxkanBocti. Brepiie BctanosieHo, 110 MO-
nexyina 1'-nezokcupu6o3u (puc. 1) mae 112 n13epKaIbHO-CUMETPUIHUX AP CTIiKUX KoH(MOpMepiB
(tabu. 1; puc. 2), gKi po3MINIYIOThCs y JHana3oHi BiaHOCHUX BlibHEUX eHepriii ['166ca AG = 0-
11,60 KKaj/MOIb 3a CTAHJAPTHUX yMOB. Ixmiit posmosin 3a KyTOM IIceBoo0epTannusa P € mosoJti
ckaagauM. KinbkicHuit posnogin 3a kiaacudnumu KoHdopmaniiinumu mijciveiicramu (puc. 2)
cBimunTh 1pO Te, mo mincimeiicrsa C2'-endo i C3'-endo € naituncenbHimIMEI (311 29 crpykTyp
BimoBiHO). BusiBuiiocst, 1o cepei BCix MOXKJIMBEX € Jjiniie 4otupu Koudopmepn 22, 25 ta 34
C2-endo (S) i 28 C1’-endo (N) (tabm. 1; puc. 2, 3), I AKUX Opi€HTAIisl I'iIPOKCUMETHILHOT
rpynu (OIMUCYETHCsI KYTOM 7y) Ta OPI€HTAIlisl TIPOKCUIBHUX IPYII Y MOJOKEHHSIIX 5" i 3’ Bizmocno
dbypanoznoro Kinbis (onmcyerbest Kyramu (1 € BiIIIOBIHO), HONAIAIOTH Y Jalna30H OpieHTa-
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Tabaruys 1. Jlesaki cTpyKTYypHi, €eHEpreTHYHI Ta MOISPHI XapaKTEPUCTUKHU BCiX MOXKJINBUX KOHMOpPMeEpiB 1'-7e30-
KCupubo3u

BuyTpimuasomoseky-
Kon- . ,
poprep AG D P Vimax B v k) e n 0 snsapui H-38’s13km1
(zuB. Tabu. 2, 3)
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
1 0,00 3,43 30,3 40,6 1734 —-59,7 80,3 —452 -36,2 40,8 3,5
2 0,29 2,15 26,6 37,7 51,9 59,7 854 —153,6 —32,3 35,6 3
3 0,79 1,69 30,6 41,1 -79,5 —60,4 785 —49,2 -38,3 414 3,5
4 0,79 4,12 21,5 37,2 51,4 61,5 82,3 80,7 —167,8 40,8 4
5 1,06 1,18 112,3 40,2 53,6 57,7 116,65 —158,6 40,0 —22,9 3
6 1,07 2,09 144,1 39,3 57,6 60,2 139,7 1425 —89,2 —33,8 4
7 1,08 229 335,77 39,7 60,5 64,2 96,6 85,9 78,2 40,2 4
8 1,16 2,59 141,8 40,5 56,56 60,4 137,8 155,3 —173,8 —38,3 4
9 1,35 2,50 59,4 38,0 51,1 60,0 84,8 68,3 —80,5 27,5 —
10 1,567 2,59 314,8 43,5 —494 1750 109,7 89,9 76,9 36,5 4
11 1,96 4,61 27,1 38,0 —-52,9 1764 80,5 80,8 —167,3 40,3 4
12 2,12 3,20 65,4 40,8 -—53,0 177,8 83,7 68,7 —79,8 253 —
13 2,18 243 254 39,1 -—-51,1 1755 86,6 —56,4 —404 42,0 3
14 2,31 3,97 27,5 382 -—51,9 1759 84,2 —-1589 -30,9 35,8 3
15 2,33 2,19 312,3 439 176,2 52,8 109,3 90,7 77,8 34,9 1,4
16 2,43 2,14 1499 38,0 —-49,1 1704 146,3 -—77,5 34,3 —39,0 3
17 2,50 4,20 148,8 39,9 —48,8 170,5 1423 154,3 176,0 —40,6 4
18 2,50 2,10 112,2 40,7 -51,3 1759 1155 —164,5 44,8 —23,2 —
19 2,57 4,79 35,5 414 442 —68,5 73,2 79,5 —169,3 40,3 4,6
20 2,58 2,39 134,0 39,6 57,1 57,4 129,8 38,3 18,0 —29,6 3
21 2,77 4,22 150,1 38,3 —48,1 170,0 142,9 143,2 —89,0 —34,7 4
22 2,92 3,11 1570 36,9 169,5 47,1 143,7 1416 —88,5 —35,5 2,4
23 2,94 3,73 56,6 42,7 45,7 —67,9 75,3 68,2 —88,9 32,0 6
24 2,96 3,00 134,5 39,9 1792 —66,6 134,8 —79,6 29,8 —34,5 3
25 3,10 2,23 153,4 38,7 173,3 479 142,1 151,2 176,0 —40,8 2,4
26 3,25 0,50 2227 398 —449 170,9 163,2 34,1 24,7 —34,3 3
27 3,34 3,13 29,0 39,7 159,6 42,7 81,8 —86,9 —44,0 40,5 3
28 3,42 3,22 11,0 359 169,2 49,1 859 —156,0 -31,9 36,5 3
29 3,8 2,67 1349 39,7 -73,6 —65,7 1344 -—93,8 29,7 —34,4 3
30 3,61 1,10 150,1 37,2 -50,7 170,7 139,9 33,5 25,1 —34,2 3
31 3,63 1,19 3478 356 179,5 53,7 89,3 79,9 —177,0 40,8 4
32 3,66 3,85 149,1 37,7 166,6 452 142,8 —90,9 34,2 —38,8 2,3
33 3,67 2,86 33,6 41,2 449 —69,0 73,4 86,4 79,3 37,2 4,6
34 3,69 235 1296 379 171,0 46,9 126,9 —163,2 50,4 —32,0 —
35 3,85 4,06 32,7 41,3 41,7 —-704 77,3 —162,7 -—-31,9 374 3,6
36 39 1,85 311,8 435 -56,0 —53,9 111,2 92,4 76,8 34,2 4
37 4,00 2,59 2945 351 —45,6 173,2 1233 579 —62,6 224 —
38 4,02 1,49 121,7 394 —-644 —60,2 1222 —153,1 41,2 —28,3 3
39 4,02 048 3123 442 -92,1 53,4 109,1 90,9 78,0 35,7 1,4
40 4,06 2,32 1475 40,2 —-63,4 —64,5 140,7 154,1 1756 —40,8 4
41 4,16 3,36 227,7 39,5 172,6 49,9 158,2 37,6 22,9 —32,6 2,3
42 4,25 1,95 1495 385 —-63,6 —64,4 141,8 1425 —874 —352 4
43 4,47 3,27 289 39,1 —-84,2 453 758 81,6 —169,4 41,0 4
44 4,55 3,43 150,7 40,1 —179,1 —68,5 143,9 153,7 171,9 —420 4
45 4,58 2,14 317,2 434 —-177,5—-173,0 104,8 88,0 77,8 37,9 4
46 4,60 0,77 313,5 438 60,7 —179,9 107,7 90,4 779 36,1 4
47 4,65 2,86 156,6 36,3 171,1 46,3 140,5 39,1 25,1 —35,7 2,3
48 4,75 2,60 224,1 40,1 —-177,6 —64,8 163,0 34,7 23,6 —34,3 3
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IIpodosowcerns maba. 1

1 \ 2 \ 3 \ 4 \ 5 \ 6 \ 7 \ 8 \ 9 \ 10 \ 11 \ 12
49 476 081 659 393 —1769 51,9 824 722 -813 238 4
50 47T 1,92 1399 394 881 —69.0 1384 —67,3 342 —364 3
51 482 374 152,3 38,5 —176,9 —67,9 1445 1426 —86,0 —36,1 4
52 484 243 351 39,6 —178,0 —170,6 76,0 81,5 —170,2 39,1 4
53 485 2,93 3097 43,7 1800 —62,2 1143 926 76,0 33,8 4
54 487 2,24 153,01 39,7 —849 47,7 142,7 151,01 1712 —415 2.4
55 495 396 31,9 384 61,7-176,0 77,0 83,1 —168,3 39,1 4
56 497 237 2250 40,3 —689 —62,7 1624 359 229 —339 3
57 500 2,54 2650 357 1753 464 138,6 669 -515 20 1
58 507 4,12 1434 41,1 658 —74,3 1378 1521 172,8 —394 4
59 509 2,15 67,8 42,0 —176,5 —170,2 81,1 70,8 —81,1 24,3 -
60 515 3,35 154,3 38,0 —89,8 46,7 143,1 1422 —90.2 —353 2.4
61 519 2,72 61,2 41,1 —843 46,2 786 72,0 -86,5 284 4
62 524 1,99 156,01 36,8 1796 —68,3 1434 33,1 26,1 —36,0 3
63 528 2,34 78,1 43,2 40,7 —68,9 864 1794 36,0 3,3 6
64 537 3,09 69,1 41,3 625 -176,3 82,1 755 —851 22,9 4
65 538 245 1552 36,8 —685 —64,2 1421 374 245 —357 3
66 541 3,86 32,1 387 59,5-176,0 804 —157,5 —31.8 35,1 3
67 543 1,99 17,7 414 520 58,1 809 —842 1793 450 -
68 545 245 141,8 36,6 —89.9 485 1350 —177,5 659 —364 -
69 549 434 1398 39,9 638 —744 1353 1408 —90,5 —31.8 4
70 550 2,86 31,4 398 51,9 1778 82,0 —680 —43.3 40,9 3
71 551 3,79 26,8 39,1 —90,5 46,0 80,0 —163,8 —30,8 37,2 3
72 558 3,74 30,1 39,6 —167,2 —168,6 82,8 —499 -394 412 3
73 568 445 343 395 —1753 —169,9 80,0 —159,6 —29.7 34,8 3
74 569 394 1569 37.6 —843 490 1478 -71,3 37,9 —40,8 2,3
75 590 2,56 1041 41,8 594 —177,7 1058 —169,5 44,1 —17.9 -
76 591 2,71 1382 41,7 554 177,3 1325 1526 1754 —37,9 4
77 593 244 134 40,8 1749 —59.7 792 —480 1765 458 5
78 6,09 058 1359 396 709 —73,1 1299 298 234 —30,6 3
79 6,12 2,69 101,3 424 —173,3 —170,9 103,8 —171,4 43,8 —159 -
80 6,12 045 2228 40,7 780 —721 162,9 33,2 259 —352 3
81 6,17 2,29 2292 40,7 —86,2 498 1595 362 23,6 —32,9 2.3
82 6,24 1,90 2333 437 51,2 1684 1629 358 21,7 —32,2

83 6,27 0,16 2754 36,1 —635 —59.3 1349 624 -540 9.6 .
84 6,30 1,50 16,0 41,4 —72,9 —-59.8 76,7 —53,6 1775 46,0 5
85 6,34 3,13 133,0 40,8 545 1775 128,7 1385 —90,6 —29.5 4
86 6,34 3,37 1364 421 —173,5 —174,9 131,6 151,6 171,8 —37,5 4
87 6,35 2,28 2285 42,8 —174,9 —175,3 163,3 34,3 247 —346 3
88 6,43 341 1335 40,7 —166,1 —172,9 1332 —77,3 31,9 —34,9 3
89 648 258 11,8 359 1795 —70,5 852  T7.4 —171,7 42,5 4
90 6,50 2,33 167,5 360 —859 48,1 1460 355 292 —37.8 2.3
91 6,66 2,61 280,1 370 —178,3 —62,9 1360 1722 41,1 0,6 -
92 688 046 1470 41,3 56,1 61,6 142,7 —72,3 —167,3 —40,5 2
93 6,91 4,10 127,9 41,4 —173,7 —174,2 124,9 1355 —90,0 —26,9 4
94 721 2,02 121,9 41,9 —170,5 —172,5 117,4 34,6 14,6 —24.4 3
95 723 405 3163 424 166,10 51,1 108,2 —80,7 56,6 32,8 1
96 745 3,15 10,9 40,3 —50,8 1743 838 —72,0 178,1 455 .
97 752 249 1286 40,9 604 1779 1227 37,6 17,1 —27,8 3
98 7,63 1,65 157,6 40,6 —484 170,4 1495 —64,6 —172,6 —43,1 .
99 812 1,56 11,9 41,1 164,5 43,5 78,5 —83,9 1748 457 .
100 857 276 1487 41,3 1790 —68,7 1428 —68,9 —173,7 —41,5 .
101 888 294 156,3 40,1 169,2 47,1 1455 —71,2 —167,1 —42,5 2
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Saxinvwernmna maba. 1
1 | 2| 3 ] a5 e ] 7] s8] 9 | 1w0] 1| 12
102 901 099 150,9 41,1 —72,7 —67,7 144,1 —753 —172,3 —42,0 —
103 9,43 3,89 320,8 41,9 —170,2 -170,1 104,5 —69,7 56,6 35,7 —
104 9,60 2,19 316,9 424 53,9 —179,7 107,0 —75,9 57,5 34,0 —
105 9,70 3,14 3115 42,8 —848 556 1119 —69,7 56,0 31,1 1
106 9,97 1,97 153,3 41,3 79,8 —71,5 1456 —59,1 —175,0 —42,7 —
107 10,43 2,09 16,6 40,6 54,0 —177,0 78,7 —T77,7 1757 44,8 —
108 10,68 1,85 157,7 41,0 —81,5 485 146,9 —62,9 —172,2 —435 2
109 10,80 2,73 17,2 40,8 —-171,4 -170,3 79,4 -—71,1 173,8 45,0 —
110 10,99 1,62 4,7 398 —-80,9 53,0 828 —65,1 173,6 458 —
111 11,59 1,21 1490 41,6 51,7 1755 141,6 —69,5 —173,4 —41,8 -
112 11,60 2,76 1492 41,7 —169,4 —173,3 142,0 —624 —1758 —42,1 —

IIpumiTka.D — qunonbuuit Moment, D; AG — BigHocHA BlibHa eHeprisa ['iGca 3a HOpMaIbHUX YMOB, KKaJI/MOJIb.
Vci kordopMmariiitai mapaMeTpu HaBeIeHO y Tpaaycax. CTPYKTYPHI i MOISpHI XapaKTEPUCTUKU OTPUMAHO Ha PiBHI
teopil DFT B3LYP/6-31G(d, p), a eneprernwni — Ha pisui Teopii MP2/6-311++G(d, p)//DFT B3LYP/6-31G(d,
p). Koudopmepu npoHyMepoBaHO y MOPsIIKY 3POCTAHHs IXHBOI BiHOCHOI eHepril; koHdopmepn 22, 25, 28 i 34,
xapakTepHi ays aBosaHiorosux Koudopmariiit PHK, sugineno kypcusom.
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Puc. 2. BasnexuicTs BinHocHOI BinbHOI eneprii I'ibca AG (a) Ta MaKCHMAaJIBLHOTO BUTUHY KUJIBIS IyKPOBOTIO 3AJIHII-
KY Vmax (6) Bix dazoBoro xyra mceBroobepTaHHsi (DypPAHO3HOIO KiJBI IyKPOBOIO 3ATUIIKY P yCiX MOXKJIMBUX
kordopmepis 1'-me3okcupubosn 3a HopMmatbaux ymos. (Brazano kiacidni kordopmaiiiai macimeiicrsa Ta Kitb-
KicTb KOH(OPMEPIB y HUX.)

niit (8 € t, v € g7, € € t), xapakTepunx maa asocripanbiol PHK. S-xomdopmarii € Tipmmvm
B-dopmu, a N-koudopwmarist 28 — teipraoo A-popmu PHK. I1i kordopmariil #He € enepreTuaHo
HaHBUT1IHIIITAMHA.

[Tpu dbopmanbHOMY THiIX01 KiIbKicTh KoHMOpMepiB 3 nisaiunoo (N) kondopmarieo dypa-
Ho3Horo Kimbng (315° < Py < 360°%; 0° < Py < 45°) (ix 35), He3HAYHO MeHIIA, HIXK KIIbKICTDH
koHdopmepis 3 miBgennoio (S) xKoudopmarieo (135° < Pg < 225°) (ix 39); kpiM Toro, 22 KoH-
dopmepn MaroTh 3HaMEHHS KyTa mncepmoobepranisa 45° < Py < 135°, mo sexkaTh y cximHOMYy
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Puc. 3. Koudopmariiiiai Kinbls [Is OCHOBHEX CTPYKTYPHIX mapaMmerpis 1'-mesoxcuputosm

(E) kBazgpanti i 16 W-kondopmepis marors 225° < Py, < 315°. IIpu mpomy S- Ta N-koudop-
Mepu He 3BojsAThCs Jmie 10 “kKiaacmaanx’ C2'-endo ta C3'-endo Bimmosimmo. Xoua kimbKicTb
OCTaHHIX y 3araJbHill 4HCEJHLHOCTI CBOro mijciMeiicTBa € MakcuMasibHa (28 Ta 29 BinmosigHO),
IIpOTe TIOPsJ 3 HUMH CIIOCTepiraloThes it immi — sicim xondopmepis Cl'-exo ta Tpu C4’-endo
y S-mizcimeitcrsi i wornpu C1’-endo ta msa C2'-exo cepen N-misciMeiicTsa, a TakoxK Tpu E-Kon-
dopmepu O4'-endo, 12 koudopmepis C1'-exo Ta 7 xondopmepis C4'-exo. Cepen W-koudopmepis
e 8 C1’-endo, 5 C4’-endo ta 3 O4’-endo kondbopmep.

Posmostisn 3nadens TOpCiiHIX KyTiB 7 [l BCeMOXKIMBHX KoHopMepis 1'-ne3okcuputo3n —
TpuMonabanit (puc. 4). IIpu MboMy BOHE 3aliMaloTh TPH JOBOJI By3bKi cexTopm: gt (42,7° <
< Y+ < 64,2°) (38 xomdopmepis), t (168,4° < v < 180,0°; —180,0° < v < —168,6°) (41
koudopmep) 1 g7 (—74,4° < y,— < —53,9°) (33 xondopmepn).

TpumonanbHuii PO3MOILI TAKOXK Mae Micue 1 mis KyTie ( (auB. puc. 3), ski 3aifiMaoTsb Ti
cami cexropn gt, tig : g (40,7° < Bey < 88,1°) (34 xondopmepn), t (159,6° < B¢ < 180,0°;
—180,0° < B; < —166,1°) (40 xondopmepis) i g~ (—89,9° < f,— < —44,9°) (36 komdOpMepiB).
[Tpu npoMy aBa kKoHdOpPMEpH MaioTh 3HadYeHHs KyTa 3 = —92,1° i —90,1°, mo npuiasgraioTsb 10
CeKToOpa g .

it KyTa € MAEMO CEeKTODH, IO TLILKU YaCTKOBO 301rafoThCsl i3 CTaHIapPTHUMHU (JIUB. puc. 3):
g (29,8° < g4 < 92,6°) (44 xomdopmepn), t (135,5° < g < 180,0°; —180,0° < & < —153,1°)
(34 xoudopmepn) i g~ (—93,8° < g4 < —45,2°) (34 xoudopmepn). Ile mos’s3ano i3 cnerudiv-
HOIO B3aeMoieio Tizpokcmnbaux rpyn npu aromax C2' ta C3'. Kondopmepn i3 € € t moginsa-
IOTbCS Ha MBI MiArpynu — BYXKIYy 1 MIAPITY: T0 MepIrol BxoanTh 18 koudopmepis 3i H-38’sa3xom
O3'H...02'. Kpim mporo, Bci Kondopmepu 3a3natenol Tpylu MaioTh S-koHdopMariio mykpy. o
Apyrol miarpynu Hajexkarh 16 xKomdopmepis.

Topciitni KyTr § 115 BCiX MOXKIHBIX KOH(OpMepiB 1'-1e30kcupu603u po3HOIiIeHi y mpoMizK-
Ky sHadenb 73,2° < § < 163,3° maiizke piBHOMIpHO.
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Puc. 4. IIpocroposa crpykTypa mesknx kordopmepis 1'-me30kcupnbosn: ABOX eHepreTwvHO HaiBurimmimmx (1,
2); woruprox KoHpopMepiB, 1o € TBipHrMu A- (28) i B-bopm (22, 25, 34) asonanmoroeoi PHK. (BryTpim#bo-
MouteKyJisipHi H-3B’s13K1 1I03HAYMEHO ILyHKTUPOM. )

TakuM YHUHOM, CIIOCTEPIra€ThCsT MPUOIN3HO PIBHOMIPHHUI KITBKICHUN PO3MOMIT MOXKINBUAX
koHdOpMepiB 1'-1e30KcHpnbo31 3a KIACHIHUME TOpCiiHIME KyTamu v, 3 i € y cexropax g, t
i g™ ikyrom & mobim3sy cexropis g T i t.

[iapokcust y mosioxkenni 2/ puitMae Tpu opieHTarii (Topciitauit KyT 1) — 10 OCHOBH (CeKTOp
kyTiB t: 171,2° < n < 180,0°; —180,0° < n < 167,1°, 34 koudopmepn), mij IyKPOBUl 3aJUIIOK
(cextop xyTiB g: 14,6° < 1 < 79,3°, 46 xondopwmepis) i a0 rizpoxcmry O3'H (cexrop KyTis
g —90,6° < n < —29,7°, 32 xondopmepn). Bzaemua opientania 3p’askis 03'C3" i C2'02/
Taka, Mo TopciitHuii KyT # sexurh y nBox cekropax —43,5° < 0 < —15,9° (58 xoudomepis)
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Ta 22,4° < 6 < 46,0° (50 xkoudomepis), Tiibku 4 KoHMDOPMEPU MalOTh 3HAYEHHs KyTa 6, siki
JIEXKaTh MiXK HUMH.

Junonbauit MoMeHT 1'-1e30KeHpu603u CUIILHO 3MIHYIOEThCA Bil KoHdopMepa 10 KordopMepa
i nexkurp y mexax 0,16...4,79D (mus. Tabm. 1).

Kopeasauiting 3axornomiprocms. Marodn y cBOEMY PO3IMOPAKEHH] JaHi JIJIs MOBHOTO CiMeli-
crBa KoudopMepis 1'-1e30kcupnrtosn, 6y/I10 3aCTOCOBAHO CTATHCTHYHI ITiX0IM 1100 BUSBUTH B3a-
€MO3B’SI30K Mi>K HOMEHKJIATYPHUMHI KOH(MOPMAIIMHIMA MapaMeTpaMu, a caMe — TOPCiiHuMEI
KyTamu. 3adiKCOBAHO TaKi CTATHCTUYHI 3aKOHOMIDHOCTI.

[To-mieprrre, Mae Mictie 10BOJI CHITBHA KOPEJISIis (38 OJHNM BHHSITKOM, SIKHIT HABEIEMO OCTAH-
HiM) MixK TOpCiiiHuM KyTOoM 0 1 Topciitnumu kyramu vg (—1,00), vo (0,90), v4 (—0,65), 11 (0,65)
iy (—0,15) (Tyr i HEXKUe y JyKKax HaBejeHO KoedimieHTH JHHIHOI KopeJsinii, BupaxyBaHi
i3 BpaxyBanHsiM KpyroBol kopekiii [12]|). Kpim Toro, crocrepiraerbcsi JOBOJI CHJIbHA KOPEJIsi-
nist Mi>k Topcifinumu Kyramu vy ta ve (0,92), v (—0,85), vz (—0,62), mix vo Ta vz (—0,88), 1y
(—0,56), mix v3 Ta v4 (0,68) Ta Mixk vy Ta v4 (—0,65). [IpakTHIHO HE KOPETIOIOTH MiK COGOIO
KyTH Vo Ta vy (—0,26), v1 Ta v4 (0,15), vy Ta vz (0,11).

[To-npyre, BCcTaHOBJICHO, IO TOPCi#HI KyTH (3, ¥, € MOPIBHSIHO CJIAOKO KOPETIOIOTH K MiXK
co0010, TaK i 3 TOpCitHUMU KyTaMu Vy—V4 (3HAYEeHHsI BIIIOBIIHIX KOedilieHTIB JiHIHOT KOpesIsiil
He mepeBuInyoTh no Momayiio 0,30).

[IpuBeprae yBary Te, o opieHTallis TipokcuiB y nosoxenuax 2’ ta 3’ (kyTu & Ta ) B3aeMHO
Hezaste)kHa — Koedirient kopessmil 6imsbkuit 10 myas (-0,03).

Kondopmauiiing pienosazu. Cimpaovnch Ha €HEPreTUIHI XapaKTEePUCTUKY BCiX 0€3 BUHSITKY
koH(pOpMepiB 1'-1e30KenpHb03H, M YHCEIBHO OXapAaKTEePH3yBaIl HOTro KOH(OPMAIiiHi piBHO-
Bary.

Bussuiocst, mo pisaoBara N : E : S : W 3a remueparypu T = 298,15 K cuibHO 3cyHyTa y 6IK
N-koudopmepis (N : E:S: W =704 : 14,3 : 13,8 : 1,5%). Ilpu npomy criBBiIHOIIEHHST MizK
“gnacmaauMn’ Ta “HekmacmaHIME KoHdbopMmepamu dbypanosHoro Kiibig take: C3'-endo (65,6%),
C1l'-exo (16,0%), C2"-endo (6,5%), C4"-exo (5,5%), C2'-exo (4,7%), C1'-endo (1,4%), C4’-endo
(0,1%), O4’-exo (0,02%) i O4’-endo (0,02%).

CTOCOBHO IHIUX HOMEHKJATYPHUX KOH(MOPMAIIHHUX XapaKTEPUCTUK, TO HAM BJIATOCST 3a-
dikcyBaTu Taki 3aKOHOMIPHOCTI (y JIy?KKaX HABEJIEHO 3aCEJEHOCTI).

Kondopmepn 3 v € gt (56,3%) mepepazkaiors Haj kordbopmepamu 3 v € g~ (31,2%) Ta
koudopmepamu 3 v € t (12,5%). Koudopmepn 3 v € gT acomiroloThes y mepeBazkmiit KiJbKocTi
sunakis (29,1%) 3 kondopmartieio dbypanozHoro kimbis mykposoro samamky C3'-endo. Kon-
dopmepu 3 3 € gt (51,4%) nepepaxkators nas kondopmepamu 3 3 € t (31,4%) i kondopmepamu
38 €g (17,2%). Kondbopmepn 3 8 € g y mepesaskuiit coiit 6imbmrocti (26,9%) acomioroTn-
cs1 3 KoHdopMarieo (ypaHo3Horo Kinbig mykposoro samumky C3'endo, xondopmepu 3 3 € t
Ta 3 € g~ Takoxk nepesaxkaioTh y C3'-endo xondopmarii mykpy — 27,4% Tta 11,3% Bimmosimo.
Kondopmepnu 3 € € g~ (35,6%) Ta 3 € € t (35,4%) nepesazkaioTsh HaJ KondopMepamu 3 € € g+
(29,0%). ITpu posrisai 3a KyToM € yci KoudopMepu nepeBaKaTh y KondopMmariii ¢hypaHosHoro
Kinmpng mykposoro sagnmky C3'-endo — 33,2, 15,8 Ta 16,7% naa xondopMmepis 3 € € g, € € t
Ta € € g+ BiIIIOBITHO.

Brympiwmnvomonexyrapni 6odnesi 36°a3ku. OTpuMani pe3yiabTaTh IMIOA0 BHYTPIITHBO-MOJTE-
Kynapuux H-38’sa3kiB y kondopmepax 1'-mesokcupubosn naseneno y tabia. 1-3. Y 112 komdop-
Mepax 1'-nezokenpubosn namu 3adikcopano 6 THIB BHy TpilTHBOMOJIEKYIApHNX H-38"s3KiB (XM
saranbia Kimbkicts — 104), a came — C1'H2 ...05 (5 sp’askis), C2'H ...05 (13), O2'H
...03' (39), O3'H ...02' (38), O3'H ...05 (4) i O5'H ... 03’ (5). BuyTpimHboIyKpoBi 38’13
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Tabauys 2. OcHOBHI reoMeTPUYHI TA €JIEKTPOHHO-TOIOJIOTTYHI XapaKTEPUCTUKU BHY TPIIIHBOMOJIEKYJISIPDHUX BOJI-

meswx 38°a3kiB AH ... B, ski crabinizyors xomndopmepn 1'-mesoxcuputosn
Ton H-38’a30k AB, um HB, uMm AHB, rpang p, a.o. V2p7 a.o.

AH ... B min max min max min max min max min max
1 C1'H2...05 10,3010 10,3247 0,2558 0,2727 103,6 110,6 0,007 0,010 0,028 0,039
2 C2'H...05 0,2928 0,3295 0,2457 0,2703 104,6 117,6 0,007 0,012 0,028 0,046
3 O2'H...03 10,2624 0,2730 0,2012 0,2131 1131 122,8 0,019 0,027 0,075 0,088
4 O3'H...02" 10,2637 0,2730 0,2002 0,2192 1099 122,8 0,020 0,027 0,073 0,088
5 O3'H...05 0,2891 0,2954 0,2119 0,2187 1348 136,0 0,018 0,019 0,051 0,057
6 O5'H...03  0,3009 0,3100 0,2194 0,2321 136,9 140,8 0,012 0,017 0,042 0,050

Tabaruys 3. Koudopmariiliai xapaKTepUCTUKU BHY TPITHBOMOJIEKY/ISIPHIX BOJTHEBUX 3B S3KiB, K1 OXOIIIOIOTH KOH-
!
dopmepu 1 -11e30kcnpubdo3u

Tun H-38"a30k 3arajbHa N |s B Y € n 0

AH... B KUJIBKICTb gt ‘ t ‘ g | gt ‘ t ‘ g | gt ‘ t ‘ g | gt ‘ t ‘ g |gt ‘ g
1 C1'H2...05 5 4 1 0 3 2 5 0 0 3 0 2 3 0 2 5 0
2 C2'H...05 13 0 13 1 6 6 13 0 0O 4 4 5 4 4 5 0 13
3 02'H...03 39 13 26 11 14 14 12 14 13 17 9 13 17 9 13 13 26
4 03'H...02 38 20 18 13 13 12 14 13 11 20 18 0 20 18 0 20 18
5 O3'H...05 4 4 0 0 2 2 0 0O 4 0 0 4 0 0 4 4 o0
6 O5'H...03’ 5 5 0 5 0 0 O O 5 3 2 0 3 2 0 5 0

KU Jy2Ke “ayrimsi’ 10 koHdopMaIii IMyKpoBOro 3auiKy: tun H-3B'a3KiB 2 peasi3yeTbcst Jule
B S-koH(poOpMaIlistx, a Tunu 5 1 6 jumie B N-KoHMOpMaIlisxX IyKpoBoro 3aaumky. Pemra ix — a6o
S-“mo6busi” (tum 3), abo N-“mobusi” (tumm 1 Ta 4).

s neskux tumiB H-3B’s3KiB criocTepira€Tbest TAaKOXK CYyTTEBA 3aJI€KHICTD 1 Bifl iHITUX KOH-
dopmaniitnux napamerpis (qus. tabi. 1, 3). Tak, H-38’a3ku Tuiy 2 peaisyorbcs JIUIIeE U 7y €
€g ie€g ,3pasku Tumy 6 — qume npu y € ¢ i B € g¥, a H-3p’asku Tumis 11 2 —
mumre pu 7y € gt

V 6inbmocti korudopmepis 1'-meszoxkenpubosu BHyTpimHbOMOIeKYIgpHi H-38’a3k1 cribichy-
10Th: y 17 Koudopmepax Hamu 3adikcoano apa H-38’sa3ku, 70 kondopmepis maiors oaun H-38"sa3-
KOK. Y 25 KoH(bOpMepax BHYTPINTHbOMOJIEKY/IsipHI H-3B’s3ku BifcyTHI.

Cmpyxmypna nesrcopemmicmsv. 1'-1ezoxenpubosa € 10BOJ M’IKOI0 MOJIEKYJ/IOIO: IIPO Te CBijl-
YUTh K HASIBHICTH HU3bKUX YacTOT y 11 KosmBajabHOMY crekTpi (20,6-90,1 CM_I, 3aJI€2KHOCTI
By KoHOpMepa), Tak 1 BIHOCHO HeBesnKi cuiIoBl crasi st Hux (1,4 - 10_372,6- 1072 M/THH / A).
Tax, HapurIIa, 1Jisi HAM AKIIIX KOJWBAHD 3TUHY KiJIbIld CUJIOBI cTasi Jijisi KoHMopMaIiii 22,
25, 34 a 28 (71,3, 70,0, 25,6 1 41,7 ecm ! Bimosimmo) ckmamaors 1,41-1072, 1,37-1072,2,1-1073
Ta 4,2 - 1073 M,ILI/IH/A BiIIIOBITHO.

Taxwum TuHOM, BIEpPIIe KBAHTOBO-MEXaHIYHUM MeTOIOM (DyHKIIOHAIA TYyCTUHN Ha, PiBHI Teopil
MP2 3 Bukopucranusm 6asucy 6-3114++G(d, p)//DFT B3LYP/6-31G(d, p) npoBeseno Buuep-
nnuit KondopMartiitanit amaniz 1'-1e30kcupu6o3u, MOAEILHOTO IyKPOBOIO 3aJIUINKY PUOOHYK-
seo3uiB. llpemcraBieHo OCHOBHI TeOMeTPHUUHI, €HEPreTHUYHI Ta MOJISAPHI XapaKTEePUCTUKH YCixX
17 112 crifikux KoOHPOPMEPIB, a TaKOXK KOH(MOpMAIIiiHI piBHOBArW 3a HOPMAJBHUX yMOB. Kpim
TOr0, OTPUMAHO JaHi IMOJ0 IIEeCTH THUIB BHYTPIITHbOMOJIEKYIsapHnx H-3B’s3KiB y i3o1boBaHiit
Mostekyiti 1'-me3oxcupubosn, MeTomoM aHamizy Tomosorii enexTponnoi rycruam C1'H2 ... 05,

C2YH...05,02H ...03, 03H ...02, 03H ...05 i O5H ...03'.
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