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Â óñ³õ 88 ìîæ ëè âèõ êîí ôîð ìå ðàõ êà íîí³÷íî ãî íóê ëå î çè äó 2'-äåç îêñè à äå íî çè íó êâàí òî âî-õ³ì³÷íèì
àíàë³çîì (ð³âåíü òåîð³¿ DFT B3LYP/6-31G(d, p)) òî ïî ëîã³¿ åëåê òðîí íî¿ ãóñ òè íè (òàê çâà íà òåîð³ÿ
àòîì³â ó ìî ëå êó ëàõ Áåé äå ðà) âïåð øå çàô³êñî âà íî 18 òèï³â âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ âîä íå âèõ
çâ’ÿçê³â çà ãàëü íîþ ê³ëüê³ñòþ 129: C2'H2...O5' (11 çâ’ÿçê³â), C2'H2…N3 (32), C2'H1…N3 (1), C3'H…N3
(16), C5'H1…N3 (12), C5'H1…C8 (1), C5'H2…C8 (1), C5'H2…N3 (11), C8H…O5' (19), C3'H...HC8 (3),
C8H…HC3' (2), C8H…H1C5' (2), C8H…H2C5' (1), O5'H...HC8 (2), O3'H...O5' (4), O5'H...O3' (4),
O5'H…N3 (6)  ³ O5'H…N9 (1). Ïðåä ñòàâ ëå íî ¿õí³ êîí ôîð ìàö³éí³ âëàñ òè âîñò³, ãå î ìåò ðè÷í³ òà åëåê -
òðîí íî-òî ïî ëîã³÷í³ õà ðàê òå ðèñ òè êè.

Êëþ ÷îâ³ ñëî âà: äåç îêñè à äå íî çèí, ñò³éê³ êîí ôîð ìå ðè, âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿðí³ âîä íåâ³ çâ’ÿç êè, àíàë³ç
òî ïî ëîã³¿ åëåê òðîí íî¿ ãóñ òè íè.

Âñòóï. Âèâ÷åí íÿ êîí ôîð ìàö³éíèõ âëàñ òè âîñ òåé
íóê ëå î çèä³â ³ ç’ÿ ñó âàí íÿ ïðè ðî äè âíóòð³øíüî -
ìîëå êó ëÿð íèõ âçàºìîä³é, çîê ðå ìà, Í- çâ’ÿçê³â, ÿê³ 
¿õ ñòàá³ë³çó þòü, º êëà ñè÷ íîþ ïðî áëå ìîþ ñó ÷àñ -
íî¿ ìî ëå êó ëÿð íî¿ á³îô³çèêè, á³îõ³ì³¿, ìî ëå êó ëÿð -
íî¿ ôàð ìà êî ëîã³¿ ³ ñòðóê òóð íî¿ á³îëîã³¿ [1, 2]. 

Ó íà øèõ ïî ïå ðåäí³õ ðî áî òàõ [3–8] çà ïî ÷àò êî âà -
íî íî âèé ï³äõ³ä äî òå î ðå òè÷ íî ãî êîí ôîð ìàö³éíî ãî
àíàë³çó 2'-äåç îêñè ðè áî íóê ëå î çèä³â. Ñïî ÷àò êó ³ç çà -
ñòî ñó âàí íÿì ñó ÷àñ íèõ êâàí òî âî-õ³ì³÷íèõ ìå òîä³â
ìè äîñë³äè ëè ïî âíó êîí ôîð ìàö³éíó ðî äè íó ìî -
äåëü íî ãî öóê ðî âî ãî çà ëèø êó öèõ á³îëîã³÷íî âàæ ëè -

âèõ ñïî ëóê, à ñà ìå – 1',2'-äèäåç îêñè ðè áî çè [3]. Äàë³,
âè êî ðèñ òî âó þ ÷è ö³ êîí ôîð ìå ðè ÿê áà çîâ³, ïðî âå ëè
âè ÷åð ïíèé êîí ôîð ìàö³éíèé àíàë³ç îä íî ãî ç íà é -
ïðîñò³øèõ 2'-äåç îêñè ðè áî íóê ëå î çèä³â – ì³íîð íî ãî
íóê ëå î çè äó 2'-äåç îêñè ó ðè äè íó [4], à òà êîæ êà -
íîí³÷íèõ íóê ëå î çèä³â – òèì³äè íó [5],  2'-äåç îêñè öè -
òè äè íó [6], 2'-äåç îêñè ãó à íî çè íó [7] ³ 2'-äåç îêñè à äå -
íî çè íó [8]. Îòðè ìàí³ ðå çóëü òà òè äîçâî ëè ëè ñóòòºâî
ðîç øè ðè òè ³ äî ïîâ íè òè ³ñíó þ÷³ ë³òå ðà òóðí³ äàí³
ñòî ñîâ íî êîí ôîð ìàö³éíèõ ìîæ ëè âîñ òåé çà çíà ÷å -
íèõ á³îìî ëå êóë [1, 2, 9].

Íàñ òóï íèé êðîê ó öüî ìó íà ïðÿì êó – ç’ÿ ñó âàí íÿ
ïðè ðî äè ñïå öèô³÷íèõ âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ
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âçàºìîä³é, òîá òî Í-çâ’ÿçê³â, ÿê³ ñòàá³ë³çó þòü êîí -
ôîð ìå ðè íóêëåîçèä³â. 

ßê³ñíî íîâ³ ìîæ ëè âîñò³ ó öüî ìó â³äêðè âàº ìå òî -
äî ëîã³ÿ, ùî ãðóí òóºòüñÿ íà àíàë³ç³ òî ïî ëîã³¿ åëåê -
òðîí íî¿ ãóñ òè íè (òàê çâà íà òå îð³ÿ àòîì³â ó ìî ëå êó -
ëàõ Áåé äå ðà) [10], ó ïîºäíàíí³ ç êâàí òî âî-õ³ì³÷íè -
ìè ìå òî äà ìè ab initio. Íà â³äì³íó â³ä òðà äèö³éíèõ
ï³äõîä³â [11], âî íà ïðî ïî íóº ô³çè÷ íî îáãðóí òî âà -
íèé ïî ðî ãî âèé êðè òåð³é Í-çâ’ÿç êó AH…B, çîê ðå ìà
âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íî ãî: íà ÿâí³ñòü êðè òè÷ íî¿
òî÷ êè (3, –1) ì³æ àòî ìà ìè H ³ B òà äî äàò íå çíà ÷åí íÿ
Ëàï ëàñ³àíó åëåê òðîí íî¿ ãóñ òè íè Ñ2r ó í³é. Óæå
çðîá ëå íî óñï³øí³ êðî êè ç ¿¿ âè êî ðèñ òàí íÿ äëÿ âèâ -
÷åí íÿ âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ Í-çâ’ÿçê³â ó íóê -
ëå î çè äàõ [12, 13].

Ó ö³é ðî áîò³ ìå òî äîì àíàë³çó òî ïî ëîã³¿ åëåê -
òðîí íî¿ ãóñ òè íè [10] äîñë³äæå íî ïðè ðî äó
âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ Í-çâ’ÿçê³â ó êà íîí³÷íî -
ìó íóê ëå î çèä³ 2'-äåç îêñè à äå íî çèí³ (dA) â ìàê ñè -
ìàëü íî ìîæ ëè âî ìó ôîð ìàò³, òîá òî äëÿ âñ³õ áåç
âèíÿòêó ñò³éêèõ éîãî êîíôîðìåð³â.

Ìà òåð³àëè ³ ìå òî äè. Ó ðî áîò³ âè êî ðèñ òà íî
ñòðóê òóðí³ äàí³ ùî äî 88 ìîæ ëè âèõ êîí ôîð ìåð³â
dA, ïðåä ñòàâ ëå íèõ ó ðî áîò³ [8].  Òî ïî ëîã³þ åëåê -
òðîí íî¿ ãóñ òè íè öèõ êîí ôîð ìåð³â (õâèëü îâ³
ôóíêö³¿ ðîç ðà õî âà íî íà ð³âí³ òå îð³¿
DFT B3LYP/6-31G(d, p)) àíàë³çóâàëè ç âè êî ðèñ òàí -
íÿì ïðî ãðàì íî ãî çà áåç ïå ÷åí íÿ AIM2000. ²× êî ëè -
âàëüí³ ñïåê òðè êîí ôîð ìåð³â ðîç ðà õî âó âà ëè ó ãàð -
ìîí³éíî ìó íà áëè æåíí³. Çàñòîñîâàíî çà ãàëü íîï ðèé -
íÿò³ ïî çíà ÷åí íÿ àòîì³â òà íî ìåí êëà òóð íèõ
êîí ôîð ìàö³éíèõ ïà ðà ìåòð³â [1].

Ðå çóëü òà òè ³ îá ãî âî ðåí íÿ. Îòðè ìàí³ ðå çóëü òà -
òè ïðåä ñòàâ ëå íî â òàáë. 1–3. ¯õí³é àíàë³ç äîç âî ëÿº
ä³éòè òà êèõ âèñíîâê³â. Â óñ³õ 88 ìîæ ëè âèõ êîí ôîð -
ìå ðàõ dA íà ìè âïåð øå çàô³êñî âà íî 18 òèï³â
âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ H-çâ’ÿçê³â (¿õíÿ çà ãàëü íà
ê³ëüê³ñòü – 129): C2'H2...O5' (11 çâ’ÿçê³â),
C2'H2…N3 (32), C2'H1…N3 (1), C3'H…N3 (16),
C5'H1…N3 (12), C5'H1…C8 (1), C5'H2…C8 (1),
C5'H2…N3 (11), C8H…O5' (19), C3'H...HC8 (3),
C8H…HC3' (2), C8H…H1C5' (2), C8H…H2C5' (1),
O5'H...HC8 (2), O3'H...O5' (4), O5'H...O3' (4),
O5'H…N3 (6)  ³ O5'H…N9 (1)  (äèâ. òàáë. 1–3). Âî íè
ðîç ïîä³ëÿ þòü ñÿ íà äâ³ ð³çíî âå ëèê³ ãðó ïè – H-çâ’ÿç -
êè, ëî êàë³çî âàí³ â öóê ðî âî ìó çà ëèø êó (òè ïè 1, 15,

16; çà ãàëü íà ê³ëüê³ñòü – 19, âî íè ñïîñ òåð³ãà þòü ñÿ ³ â
ìî äåëü íèõ öóê ðî âèõ çà ëèø êàõ 2'-äåç îêñè ðè áî íóê -
ëå î çèä³â [3]) òà çâ’ÿç êè ì³æ íóê ëå î òèä íîþ îñíî âîþ
³ öóê ðî âèì çà ëèø êîì (¿õ âñüî ãî 110; öå òè ïè 2–14,
17 ³ 18) (ïî çíà ÷åí íÿ òèï³â H-çâ’ÿçê³â äèâ. ó òàáë. 2,
3). Ïðè ðîä íî, ùî H-çâ’ÿç êè ì³æ îñíî âîþ òà öóê ðî -
âèì çà ëèø êîì äó æå ÷óò ëèâ³ äî ¿õíüî¿ âçàºìíî¿
îð³ºíòàö³¿. Òàê, çâ’ÿç êè òè ïó 3, 6, 7, 9–14 ³ 18 ðå -
àë³çó þòü ñÿ ëè øå â aíòè-êîí ôîð ìå ðàõ, à çâ’ÿç êè òè -
ïó 4 (çà îäíèì âè íÿò êîì), 5, 8 ³ 17 – ó ñèí-êîí ôîð -
ìå ðàõ dA. Âíóòð³øíüî öóê ðîâ³ H-çâ’ÿç êè ìåíø ÷óò -
ëèâ³ äî âçàºìíî¿ îð³ºíòàö³¿ çà ëèø êó ³ îñíî âè:
ç-ïîì³æ íèõ çâ’ÿç êè òè ïó 15 ³ 16 ³íäè ôå ðåíòí³ äî
ñèí/aíòè-êîí ôîð ìàö³¿, Í-çâ’ÿç êè òè ïó 1 º àí -
òè-ëþá íè ìè; ó òîé æå ÷àñ âî íè äó æå ÷óò ëèâ³ äî
êîí ôîð ìàö³¿ öóê ðî âî ãî çà ëèø êó: Í-çâ’ÿç êè òè ïó 1
ðå àë³çó þòü ñÿ â S-êîí ôîð ìàö³ÿõ, à òè ïè 15 ³ 16, íà -
âïà êè, – ëè øå â N-êîí ôîð ìàö³ÿõ öóê ðî âî ãî çà ëèø -
êó. Ñå ðåä H-çâ’ÿçê³â ì³æ öóê ðî âèì çà ëèø êîì òà
îñíî âîþ íà é ÷óò ëèâ³øè ìè äî êîí ôîð ìàö³¿ öóê ðî âî -
ãî çà ëèø êó º òè ïè 3, 6, 13, 14 ³ 18, ÿê³  ðå àë³çó þòü ñÿ
ëè øå â S-êîí ôîð ìàö³ÿõ, òà òè ïè 4, 7, 10 ³ 11, õà ðàê -
òåðí³ ò³ëüêè äëÿ N-êîí ôîð ìàö³é öóê ðî âî ãî çà ëèø -
êó. Ðåø òà ¿õ – àáî S-ëþáí³ (òè ïè 2, 8, 9), àáî ³íäè ôå -
ðåíòí³ äî êîí ôîð ìàö³¿ öóê ðó (òè ïè 5, 12 ³ 17). 

Äëÿ äå ÿ êèõ òèï³â H-çâ’ÿçê³â ñïîñ òåð³ãàºòüñÿ òà -
êîæ ñóòòºâà çà ëåæí³ñòü ³ â³ä ³íøèõ êîí ôîð ìàö³éíèõ 
ïà ðà ìåòð³â (òàáë. 1, 3). Òàê, H-çâ’ÿç êè òè ïó 1, 10, 14
³ 17 ðå àë³çó þòü ñÿ ëè øå ïðè g Î g+ , çâ’ÿç êè òè ïó 5 ³
12 – ëè øå ïðè g Î t, à Í-çâ’ÿç êè òè ïó 8, 11, 15 òà 16 –
ëè øå ïðè g Î g–. 

Ïðè öüî ìó êîí ôîð ìàö³éíî íà é âè áàã ëèâ³øè ìè º 
âíóòð³øíüî öóê ðîâ³ H-çâ’ÿç êè òè ïó 11 (b Î g–, t, g Î
g–, e Î g–), 15 (b Î t, g–, g Î g–, e Î g–) ³  16 (b Î g+, g Î g–, e

Î g+, t) (ó äóæ êàõ âêà çà íî êîí ôîð ìàö³éí³ óìî âè
¿õíüî ãî ³ñíó âàí íÿ). Ó êîí ôîð ìå ðàõ dA âíóòð³øíüî -
ìî ëå êó ëÿðí³ H-çâ’ÿç êè ó á³ëüøîñò³ âè ïàäê³â
ñï³â³ñíó þòü. Ó ÷î òèðü îõ ñèí-êîí ôîð ìå ðàõ íà ìè
çàô³êñî âà íî òðè H-çâ’ÿç êè, ó 45 êîí ôîð ìå ðàõ (26
ñèí ³ 19 aíòè) – äâà çâ’ÿç êè, ó 27 êîí ôîð ìå ðàõ (6
ñèí òà 21 aíòè) ñïîñ òåð³ãàºòüñÿ îäèí çâ’ÿ çîê. ª òà -
êîæ 12 âè ñî êî å íåð ãå òè÷ íèõ êîí ôîð ìåð³â, ÿê³ íå
îõîï ëåí³ æîä íèì H-çâ’ÿç êîì.

Ç-ïîì³æ çàô³êñî âà íèõ íà ìè òèï³â âíóòð³øíüî -
ìî ëå êó ëÿð íèõ H-çâ’ÿçê³â, ÿê³ ñòàá³ë³çó þòü óñ³ ìîæ -
ëèâ³ êîí ôîð ìå ðè dA – OH…O, OH…N, CH…O,
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CH…N, CH…C, OH…HC ³ CH…HC, – íà éá³ëüøó
óâà ãó ïðè âåð òà þòü äî ñå áå äâà îñòàíí³õ. Õà ðàê òåð -
íîþ ¿õíüîþ îçíà êîþ º òå, ùî â íèõ äî íî ðîì ³ àê öåï -
òî ðîì H-çâ’ÿ çó âàí íÿ ñëó ãó þòü àòî ìè âîä íþ ãðóï
ÑÍ ÷è CH ³ OH. Ó ïó ðè íî âèõ íóê ëå î çè äàõ ¿õ âè ÿâ -

ëå íî íà ìè âïåð øå. Ðàí³øå ìå òî äîì àíàë³çó òî ïî -
ëîã³¿ åëåê òðîí íî¿ ãóñ òè íè âî íè áó ëè çàô³êñî âàí³ ó
äå ÿ êèõ àì³íî êèñ ëî òàõ [14], à âïåð øå ïðåä ñòàâ ëåí³ â 
ë³òå ðà òóð³ (íà ïðè êëàä³ H-çâ’ÿç êó HOH…–HÎ) ó ìî -
íîã ðàô³¿ [15]. Îïè ñà íî òà êîæ ïðè êëà äè åê ñïå ðè -
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Òàá ëè öÿ 1
Âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿðí³ âîä íåâ³ çâ’ÿç êè ó êîí ôîð ìå ðàõ 2’-äåç îêñè à äå íî çè íó (íó ìå ðàö³þ êîí ôîð ìåð³â äèâ. ó íàø³é ðî áîò³ [8], íó ìå ðàö³þ òèï³â
Í-çâ‘ÿçê³â – ó òàáë. 2, 3)

Òàá ëè öÿ 2
Îñíîâí³ ãå î ìåò ðè÷í³ òà åëåê òðîí íî-òî ïî ëîã³÷í³ õà ðàê òå ðèñ òè êè âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ âîä íå âèõ çâ’ÿçê³â, ÿê³ ñòàá³ë³çó þòü êîí ôîð ìå ðè
2‘-äåç îêñè à äå íî çè íó



ìåí òàëü íî ãî ñïîñ òå ðå æåí íÿ ïîä³áíèõ Í-çâ’ÿçê³â
([14, 15] ³ íà âå äå íà òàì á³áë³îãðàô³ÿ). Íèí³ ¿õ ïðî -
äîâ æó þòü ³íòåí ñèâ íî âèâ ÷à òè êâàí òî âî-õ³ì³÷íè ìè
ìå òî äà ìè [16].

Íà ãî ëî ñè ìî, ùî ìàé æå âñ³ âíóòð³øíüî ìî ëå êó -
ëÿðí³ H-çâ’ÿç êè (âè íÿò êè ñòî ñó þòü ñÿ äåâ ’ÿ òè
çâ’ÿçê³â çà ó÷àñò³ ãðó ïè C8H, 17 çâ’ÿçê³â òè ïó
CH…N çà ó÷àñò³ àòî ìà N3, îä íî ãî çâ’ÿç êó
C2'H2…O5' òà äâîõ çâ’ÿçê³â CH…Ñ çà ó÷àñòi àòî ìà
Ñ8, òîá òî 29 Í-çâ’ÿçê³â ³ç 129) çà äî âîëü íÿ þòü êëà -
ñè÷ íèì ãå î ìåò ðè÷ íèì âè ìî ãàì (òàáë. 2) – äëÿ çâ’ÿç- 
ê³â AH…B ñó ìà Âàí-äåð-Bà àëü ñî âèõ ðàä³óñ³â àòî-
ì³â H ³ B [17] ïî âèí íà ïå ðå âè ùó âà òè â³äñòàíü HB.
Ïðè öüî ìó íà é ìåíøó âå ëè ÷èíó êó òà H-çâ’ÿ çó âàí íÿ
AHB çàô³êñîâàíî äëÿ çâ’ÿç êó C2'H1...N3 – 103,4.

Ñòî ñîâ íî åëåê òðîí íî-òî ïî ëîã³÷íèõ õà ðàê òå -
ðèñ òèê âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ H-çâ’ÿçê³â (ïà ðà -
ìåò ðè r  ³ Ñ2 r ), òî âî íè òåæ,  çà ïî îäè íî êè ìè âè íÿò -
êà ìè, ïî òðàï ëÿ þòü ó íà âå äåí³ â ë³òå ðà òóð³ ìåæ³
[16]. 

Äîñèòü âå ëè êà ê³ëüê³ñòü çàô³êñî âà íèõ
H-çâ’ÿçê³â äîç âî ëè ëà íàì âè êî ðèñ òà òè ñòà òèñ òè÷í³
ìå òî äè, à ñà ìå – ë³í³éíî-êî ðå ëÿö³éíèé àíàë³ç, ùîá
âñòà íî âè òè äå ÿê³ çà êî íîì³ðíîñò³, ÿê³ ñòî ñó þòü ñÿ
¿õíüî¿ ïðè ðî äè. Òàê, çîê ðå ìà, íàì âäà ëî ñÿ âè ÿ âè òè

äî âîë³ ñèëü íó ïàð íó êî ðå ëÿö³þ ì³æ ïà ðà ìåò ðà ìè r 
³ Ñ2 r (0,97), à òà êîæ ì³æ r ³ HB (–0,85)  òà ì³æ Ñ2 r  ³
HB (–0,87). Çàç íà ÷åí³ êî ðå ëÿö³¿ âêà çó þòü íà òå, ùî
ïà ðà ìåò ðè  r  ³ Ñ2 r  îïè ñó þòü ì³öí³ñòü Í-çâ’ÿçê³â –
á³ëüøèì ¿õí³ì çíà ÷åí íÿì â³äïîâ³äà þòü ñèëüí³ø³
çâ’ÿç êè. Öåé âèñ íî âîê óçãîä æóºòüñÿ ç ³ñíó þ ÷è ìè
ë³òå ðà òóð íè ìè äà íè ìè (äèâ., íà ïðèê ëàä, [16] ³ íà âå -
äå íó òàì á³áë³îãðàô³þ).

Çàô³êñî âà íî ïðî ÿ âè âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ
Í-çâ’ÿçê³â C8H…O5' â ²× êî ëè âàëü íèõ ñïåê òðàõ.
Ïðè ¿õíüî ìó óòâî ðåíí³ ³íòåã ðàëü íà ³íòåí ñèâí³ñòü
âà ëåí òíî ãî êî ëè âàí íÿ n(C8H) (³íòåí ñèâí³ñòü, ÿê
â³äî ìî [11], º îäíèì ³ç íà é ÷óò ëèâ³øèõ ³íäè êà òîð³â
Í-çâ’ÿ çó âàí íÿ) çðîñ òàº â ñå ðåä íüî ìó ó 26 ðàç³â
ïîð³âíÿ íî ³ç ñå ðåä íüîþ ³íòåí ñèâí³ñòþ öüî ãî æ êî -
ëè âàí íÿ, íå âòÿã íó òî ãî ó Í-çâ’ÿ çîê (ïðè öüî ìó áðà -
ëè äî óâà ãè ëè øå àí òè-êîí ôîð ìàö³¿). 

Òà êèì ÷è íîì, îò ðè ìàí³ íà ìè ðå çóëü òà òè çíà÷ íî
ðîç øè ðþ þòü ³ äî ïîâ íþ þòü ë³òå ðà òóðí³ äàí³ ùî äî
âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ Í-çâ’ÿçê³â â ³çîëü î âà íèõ
ïó ðè íî âèõ íóê ëå î çè äàõ, îäå ðæàí³ ìå òî äîì àíàë³çó
òî ïî ëîã³¿ åëåê òðîí íî¿ ãóñ òè íè [12, 13]. Âî íè
ñâ³ä÷àòü ïðî ñêëàä íó ñèñ òå ìó ñòàá³ë³çàö³¿ ¿õí³õ êîí -
ôîð ìåð³â ÿê êëà ñè÷ íè ìè, òàê ³ íå ñòàí äàð òíè ìè
âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íè ìè Í-çâ’ÿç êà ìè, ùî

366

ÆÓÐÀÊ²ÂÑÜÊÈÉ Ð. Î., ÃÎÂÎÐÓÍ Ä. Ì.

Òàá ëè öÿ 3
Ê³ëüê³ñí³ õà ðàê òå ðèñ òè êè âíóòð³øíüî ìî ëå êó ëÿð íèõ âîä íå âèõ çâ’ÿçê³â, ÿê³ îõîï ëþ þòü êîí ôîð ìå ðè 2‘-äåç îêñè à äå íî çè íó çà ëåæ íî â³ä éîãî êîí -
ôîð ìàö³¿



ñï³â³ñíó þòü ç íå ñïå öèô³÷íè ìè åëåê òðîñ òà òè÷ íè ìè
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Íà ñàìê³íå öü àâ òî ðè âèñ ëîâ ëþ þòü ùè ðó
âäÿ÷í³ñòü ª. Ï. Þðåí êó çà óâà ãó äî ðîáîòè.

R. O. Zhurakivsky, D. M. Hovorun

Which intramolecular hygrogen bonds stabilize conformers of

deoxyadenosine? The results of quantum-chemical analysis of

electron density topology

Summary

As many as 18 types of intramolecular hydrogen bonds are
determined over 88 conformers of 2'-deoxyadenosine nucleoside by
means of quantum-chemical analysis (at DFT B3LYP/6-31G(d, p)
theory level) of electron density topology with Bader’s
Atoms-in-Molecules theory. The total number of H-bonds is 129
and their types are C2'H2...O5' (11 H-bonds), C2'H2…N3 (32),
C2'H1…N3 (1), C3'H…N3 (16), C5'H1…N3 (12), C5'H1…C8 (1),
C5'H2…C8 (1), C5'H2…N3 (11), C8H…O5' (19), C3'H...HC8 (3),
C8H…HC3' (2), C8H…H1C5' (2), C8H…H2C5' (1), O5'H...HC8
(2), O3'H...O5' (4), O5'H...O3' (4), O5'H…N3 (6), and O5'H…N9
(1). Conformational, geometric, and electron-topological
properties of H-bonds are presented.

Keywords: deoxyadenosine, stable conformers, intramolecular

hydrogen bonds, electron density topology analysis.

Ð. Î. Æó ðà êîâ ñêèé, Ä. Í. Ãî âî ðóí

Êà êèå âíóò ðè ìî ëå êó ëÿð íûå âî äî ðîä íûå ñâÿ çè ñòà áè ëè çè ðó þò

êîí ôîð ìå ðû äåç îêñè à äå íî çè íà? Ðå çóëü òà òû êâàí òî âî-

õè ìè ÷åñ êî ãî àíà ëè çà òî ïî ëî ãèè ýëåê òðî ííîé ïëîò íîñ òè

Ðå çþ ìå

Âî âñåõ 88 âîç ìîæ íûõ êîí ôîð ìå ðàõ êà íî íè ÷åñ êî ãî íóê ëå î çè äà
2'-äåçîê ñè à äå íî çè íà êâàí òî âî-õè ìè ÷åñ êèì àíà ëè çîì (óðî âåíü
òå î ðèè DFT B3LYP/6-31G(d, p)) òî ïî ëîãèè ýëåê òðî ííîé
ïëîòíîñ òè (òàê íà çû âàåìàÿ òåîðèÿ àòî ìîâ â ìî ëå êó ëàõ Áåé -
äåðà) âïåð âûå çà ôèê ñè ðî âàíû 18 òèïîâ âíóò ðè ìî ëå êó ëÿð íûõ
âî äî ðîäíûõ ñâÿ çåé â îáùåì êî ëè ÷åñ òâå 129: C2'H2...O5'
(11 ñâÿ çåé), C2'H2…N3 (32), C2'H1…N3 (1), C3'H…N3 (16),
C5'H1…N3 (12), C5'H1…C8 (1), C5'H2…C8 (1), C5'H2…N3 (11),
C8H…O5' (19), C3'H...HC8 (3), C8H…HC3' (2), C8H…H1C5' (2),
C8H…H2C5' (1), O5'H...HC8 (2), O3'H...O5' (4), O5'H...O3' (4),
O5'H…N3 (6)  è O5'H…N9 (1). Ïðåä ñòàâ ëåíû èõ êîí ôîð ìà öè îí -
íûå ñâîéñòâà, ãå î ìåò ðè ÷åñ êèå è ýëåê òðî ííî-òî ïî ëî ãè ÷åñ êèå
õà ðàê òå ðèñ òè êè.

Êëþ ÷å âûå ñëî âà: äåç îêñè à äå íî çèí, óñòî é÷èâûå êîí ôîð ìå -
ðû, âíóò ðè ìî ëå êó ëÿð íûå âî äî ðîä íûå ñâÿ çè, àíàëèç òî ïî ëîãèè
ýëåê òðî ííîé ïëîò íîñ òèè.
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