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������� ��������� ��������� ��������-��!��"#�$�"� ��$#��� �%�"����&$��"' ("���-
���$��"��� (�-, �- " �-CD) $ 4-�"���+������ (I), 4-�"���-2,6-�"���"�+������ (II),  
4-�"���-3,5-�"���"�+������ (III) " "! ��"����" (IV—VI) $ �/��%����"�� �������$�� 
�������"'. ��$#��� $���"���"& ��������� � �����! ����"" +0��("����� 7���8"" �� 
7���������& ������$�" (DFT) 8"/�"���� ������� 9����—�"—;�8—<���� (B3LYP)  
� /�%"$�! LanL2DZ. ��' �������$�� �-CD+III " �-CD+VI ����%���, #�� �����0�� �"�-
��+����� III " �"���+����'�-��"�� VI �� �!��'� � ��� �-CD, #�� $�8��$0��$' $ 7�$���"-
����������" %��#��"'�" ���$���� �������$"'. �$���������, #�� ��#"$������ ���-
$����� �������$"' �/��%����"' �������$�� 8�$��—!�%'"� $ +����'�-��"����" "��>� 
���8� /���?"� %��#��"', #�� $ ��&��������" �����0���". ��"/���� 0$��&#"��! ���-
����$�� CD $ �"���+������" " "! ��"����" $���0�� �A"���� ��' �-CD. 
������$�  
�-CD, ��8�� 8�$�� �!��"� � ����$�� !�%'"��, �/��%0>�$' ������ $ $���"���"'�" I, V " VI.  
 
DOI: 10.15372/JSC20160501 
 
� � ! " � � # �  � � � � $: ("������$��"��, �"���+�����, �������$� �������"', DFT. 

������
� 

� ��$����"� 8��� "%0#��"� $�����"' " 7���8��"�" �������$�� �"�� 8�$��—!�%'"� ����-
$����'��$' �#��� ��A��� � ��%�"#��! �/��$�'! +"%"�", !"�"", /"���8"" " ���"("��. 
��-
����$� ("������$��"��� (CD) $ ��8��"#�$�"�" �����0���" ����$����'>� $�/�& ���" "% ��"-
/���� "����$"��� "%0#����! �/M����� !"�"" $���"���"& ���>#��"'. N�� �/0$������� ��%-
�"������"�� $����?���� ����! $��&$�� 7�"! �������$�� �� $������"> $ �����0���" 8�$�'. 
<�'��'>�$', ����"���, !����+����� $��&$���. ������� 7++���� 0���"#��"' ��$����"��$�"  
� �����! ��$�����! ��8��"#�$�"! �����0� � $�$���� �������$�� $ CD. �$"�"����$' +������-
��8"#�$��' ���"���$�� /"���8"#�$�" ���"���! $���"���"&, 0���"#"����$' ����' ��������"#�-
$��8� ��&$��"' ����������. <���?���$' $��/"����$�� ��8��"#�$�"! �����0� � +"%"���8"#�-
$�"! ��$�����! ��" !�����"".  


������$� CD � ������� $�$��'�"" �/�#�� ���'� �� ��" �/?"���� ����8��"". 
����#-
���, ��8�� �����0��-8�$�� ��$����#�� ���� ��' �����8� ���>#��"' � ����$�� CD. 
��������, 
��8�� 8�$�� �� ����Q���$' � ����& ����$�" CD " ���/0��$' ��$������ �����0� CD. �, ������(, 
$��"$��� �������$�, "��>Q"� ��$����#�� $��A�0> $��0��0�0. �� %��$� ��$$����"� ������ 
�����#��� �������$�.  

�%0#��"> ��"���� $�'%" � �������$�! CD �� 0���'��$' ���A��8� ��"���"'. ���>�$' �"?� 
0��%��"' �� �$�/� ��A��� +������ �/��%����"' �������$��, � ������! 8�$�� �$���"����$'  
� ����$�� CD. 
 7�"� +������� ����$'�$' $���0>Q"� [ 1 ]: $���"#�$��� $������$��"�, �.�. ���-
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Q"�� �����0�� 8�$�' �� ���A�� �����?��� �"����� ����$�" CD; �%�"����&$��"' �"�� ���-
���-�����$�; �"����-�"������� �%�"����&$��"'; �%�"����&$��"' $ ������$�� %��'�� " ����-
������ $�'%". 

� �$������ ��%��A��& ��%��� 8�$�' 0���"#"����$' �� ���� 0���"#��"' ����$�" !�%'"�� 
CD, �.�. ��" ����!��� �� �- � �- " �-CD. ������ $��0��0�� !�%'"�� CD �/������ ��������& 8"/-
��$��>, ��7���0 $������$��"� �� ��%���0 8�$�' " !�%'"�� �� '��'��$' $���8"� ��"���"��.  

��8��$�� 
�����$0 [ 2 ], $��/����' 7���8"' �������$��/��%����"' ��A�� /��� ����$���-
���� $���0>Q"� ����A��"��: 
 compG� * = �Gintrasolute + �Gsolvation + �Ggen med. (1) 

� 7��� ����A��"" �Gintrasolute ���>#��� ���������� $�'%", �"����-�"������� �%�"����&$��"'  
" $"�� ���-���-�����$�; �Gsolvation ����$����'�� $�/�& ��%��$�� ��A�0 $��/����& 7���8"�& 
$�������("" �������$� " $0��� $��/����! 7���8"& $�������("" "��"�"�0�����! 8�$�' " !�-
%'"��. <�$����"& #��� $�'%�� $ 8"���+�/���" �%�"����&$��"'�" " "���� $��A�0> ��"���0. 
�% ���! ������� ���"�"�0>Q"� '��'��$' �����& #��� � ����A��"" (1), " �� �8� ���" �� �$��-
���"�$' � ������ $��/Q��"". 

� ��/��� [ 3 ] "%0#��"$� �������$� �-CD " p-�"���+����� $ "$����%����"�� ������ DFT 
(/�%"$ 3-21g, 3-21+g**) " ��"$�����8��+"", $�����"� ���"�"%"�������! $��0��0� �������$�� 
$����"����$' $ 7�$���"����������" ��%0�������". � �/%��� [ 4 ] �/$0A��>�$' ������ ������"-
#�$��8� "$$�������"' $�����"' " +"%"��-!"�"#�$�"! $��&$�� CD " "! �������$�� ��#"��'  
$ 1998 �� 2003 8. 
�� ����"��, ��$#��� �������$�� �������"' ��8��"#�$�"! �����0� $ CD �$-
������>�$' �"/� �� ������! �����0�'���& ��!��"�", �"/� �� ���07��"�"#�$�"! ������! 
��������& !"�"". ���8�� ��$�� ��������"' 7�"! ��$#���� ��' ���0#����& 8������"" �������-
$� ������"�$' ��"�$������& ��$#�� /���� ��$���8� 0����', ����"���, ������� ����"—_��� 
"�" DFT. ����"���, � ��/��� [ 5 ] "%0#��"$� �������$� ���>#��"' �-CD $ /"$+������ �, /"-
+������ " "%�����"�+������ ������� ;��, 7�$���"���������� ��%0������ $����"���"$�  
$ ��$#�����", ���0#�����" �������" AM1 (���"�"%�("' 8������"") " DFT (SP, 7���8"' � ��-
��& ��#��). � ��/��� [ 6 ] ������� AM1 "%0#��"$� �������$� �-CD " �-CD $ /��%�&��& �"$��-
��& " +������. <���%���, #�� "% ��0! ��%��A��! ��"����("& 8�$�' � �-CD /���� ��8���� 
$��0��0�� head-first, � ��' �-CD, ���/����, ��8����� $��0��0�� tail-first. � ��/��� [ 7 ] �������-
�� ��������� ��$#��� �������$�� �������"' ���"#�$�"! "%������ 8"$�"�"�� � �-CD ������� 
DFT " ����%���, #�� L-"%���� /���� ���#�� $�'%�����$' $ CD. 

������
�����%��� ���% 

��$#��� $���"���"& " "! �������$�� /��" ��������� � �����! ����"" +0��("����� 
7���8"" �� 7���������& ������$�" (DFT) [ 8 ]. <�"����� 8"/�"���& ����� 9����—�"—;�8—
<���� (B3LYP) � /�%"$�! LanL2DZ [ 9, 10 ]. �$� ��$#��� $ �����& ���"�"%�("�& 8������"" ��-
���0� " ��$#���� #�$��� ���������! ����/��"& ������"�"$� �� ���8����� GAUSSIAN-09 
[ 11 ] ��� �����("����& $"$����& LINUX.  

��&'�%�	 
 
( ���')���
� 

� ��$��'Q�& ��/��� ������� ��������� ��������� ��������-��!��"#�$�"� ��$#��� �%�"-
����&$��"' 4-�"���+����� (I), 4-�"���-2,6-�"���"�+����� (II), 4-�"���-3,5-�"���"�+����� (III) 
" "! ��"���� (IV—VI) $ �-, �- " �-CD $ �/��%����"�� �������$�� �������"'. � ��/�. 1 ��"��-
���� ��%0������ ��$#���� �����! 7���8"& "%0#����! $���"���"& " �������$�� �������"'. 
y��$� Et — 7�� �����' 7���8"' �����0�'���& $"$����.  

Ezpc = Et + ZPC; 
EH = Et + ZPC + Evib + Erot + Etrans,  

EG = EH – TS ,  
8�� ZPC — 7���8"' �0����! (0 K) ����/��"&; Evib — 7���8"' ����/�������8� ��"A��"'; Erot —  
 



������ �	��
	����� ����. 2016. 	. 57, ~ 5  899

	 � / � " ( �  1  

��#��	���$ ������� �����
� 
 �����!
� �-, �- 
 �-CD, �
���%������ 
 
� ��
���� I—VI  

 ���!����� �
!� ���	—��#�
� 

�"$���� Et, ��. ��. Ezpc, ��. ��. EG*, ��. ��. S, ����/�����8���. 

�-CD –3664,0253 –3662,9909 –3663,0906 350,4 
4-�"���+���� (I) –511,8999 –511,7933 –511,8265   88,6 
4-�"���-2,6-�"���"�+���� (II) –590,5263 –590,3639 –590,4012 104,5 
4-�"���-3,5-�"���"�+���� (III) –590,5169 –590,3543 –590,3909 102,6 
4-�"���+����'�-��"�� (IV) –511,3780 –511,2842 –511,3171   87,2 
4-�"���-2,6-�"���"�+����'�-��"�� (V) –590,0034 –589,8539 –589,8910 103,3 
4-�"���-3,5-�"���"�+����'���"�� (VI) –589,9878 –589,8377 –589,8741 100,7 
�-CD+I –4175,9439 –4174,7994 –4174,9094 390,5 
�-CD+II –4254,5646 –4253,3644 –4253,4780 405,4 
�-CD+III –4254,5647 –4253,3650 –4253,4793 407,1 
�-CD+IV –4175,4514 –4174,3175 –4174,4213 374,0 
�-CD+V –4254,0584 –4252,8696 –4252,9794 395,1 
�-CD+VI –4254,0786 –4252,8910 –4253,0045 402,3 
�-CD –4274,8313 –4273,6189 –4273,7282 388,8 
�-CD+I –4786,7709 –4785,4485 –4785,5666 424,6 
�-CD+II –4865,3937 –4864,0157 –4864,1377 440,0 
�-CD+III –4865,3661 –4863,9891 –4864,1152 450,5 
�-CD+IV –4786,2691 –4784,9603 –4785,0796 427,2 
�-CD+V –4864,8963 –4863,5318 –4863,6519 436,0 
�-CD+VI –4864,8875 –4863,5216 –4863,6399 429,7 
�-CD –4885,4789 –4884,0961 –4884,2206 447,8 
�-CD+I –5397,4330 –5395,9389 –5396,0742 486,8 
�-CD+II –5476,0579 –5474,5084 –5474,6479 503,0 
�-CD+III –5476,0497 –5474,4998 –5474,6373 498,4 
�-CD+IV –5396,9433 –5395,4631 –5395,5987 486,9 
�-CD+V –5475,5639 –5474,0282 –5474,1655 497,9 
�-CD+VI –5475,5688 –5474,0313 –5474,1673 493,0 

 
 

 

* ��$#�� EG �������� ��" 298,15 K.  
 
7���8"' ���Q�������8� ��"A��"'; Etrans — 7���8"' ��$�0��������8� ��"A��"'; S — 7�����"';  
T — ��������0�� �� ?���� 
����"��.  

�� �$�����"" ���0#����! � ��/�. 1 %��#��"& 7���8"& " 7�����"& ��A�� ��$$#"���� "%��-
���"' 7���8"& " 7�����"& ��" �������$��/��%����"". N�" ������ ��"������ � ��/�. 2. 

� ��/��� [ 12 ] 7�$���"��������� 0$��������� ���$����� �������$"' �/��%����"' ���-
����$�� 8�$��—!�%'"� ��' �-CD " �"���+������ I—VI. ��' �������$�� �-CD+III " �-CD+VI 
7�$���"���������� ������ 0��%���>� �� �0����� %��#��"� ���$����� �������$"'. ��?" ��$-
#��� �������$�� �-CD+III " �-CD+VI ����%���>�, #�� �����0�� �"���+����� III " �"���+�-
���'�-��"�� VI �� �!��"� � ��� �-CD " �/��%0�� $�'%" $ ���?�"�" 8"����$"�����" 8�0����". 

��$����� �������$"' $�'%��� $� $��/����& 7���8"�& �"//$� $���0>Q"� $�����?��"��: �G = 
= –RT lnK. �� �$���� ���0#����! � ��?"! ��$#���! �����! � $��/����& 7���8"" �"//$� ���-
����$�� " 7�$���"���������! %��#��"& ���$���� �������$"' [ 12 ] ��A�� 0$�����"�� �"��&���  
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	 � / � " ( �  2  

��#��	���$ ������� 
#�����
� �����
� 
 �����!
� !�
 �"��#����

 ���!����� ���	—��#�
� 

�"$���� �Et, ����/���� �Ezpc, ����/���� �EG, ����/���� �S, ����/���� 
����"��("' 
8�$�' � !�%'"�� 

�-CD+I –11,72   –9,50   +4,83 –48,6 ��0��" ���� 
�-CD+II   –8,13   –6,01   +8,68 –49,5 » 
�-CD+III –15,87 –12,46   +1,38 –45,6 ����0A" ���� 
�-CD+IV –30,18 –26,56   –8,51 –63,6 ��0��" ���� 
�-CD+V –18,61 –15,54   +1,35 –58,6 » 
�-CD+VI –41,11 –39,13 –24,99 –48,8 ����0A" ���� 
�-CD+I –24,85 –22,67   –7,42 –52,8 ��0��" ���� 
�-CD+II –22,63 –20,68   –5,24 –53,2 ����0A" ���� 
�-CD+III –11,19 –10,02   +2,47 –40,8 » 

�-CD+IV –37,47 –35,88 –21,50 –48,8 » 

�-CD+V –38,65 –37,02 –20,55 –56,1 ��0��" ���� 
�-CD+VI –42,93 –40,78 –23,62 –59,8 » 

�-CD+I –33,95 –31,05 –17,02 –49,6 » 

�-CD+II –33,02 –30,37 –16,41 –49,2 » 

�-CD+III –33,79 –31,06 –16,21 –51,9 » 

�-CD+IV –54,19 –51,91 –38,28 –48,1 » 

�-CD+V –51,18 –49,04 –33,87 –53,2 » 

�-CD+VI –64,11 –61,16 –45,63 –55,5 » 
 
$�����?��"�. <�" ���������"" ���������� ��8��$$"" �� ���A�� "$��>#"�� "% ��$$������"' 
�������$� $ �"���+������" III " VI, ��' ������! ���0#��� �0����� %��#��"' 7�$���"���-
������! ���$����. <��0#����� �"��&��� 0������"� "���� $���0>Q"� ���������: lgK11 = 2,75 – 
– 0,088�EG; R = 0,91; F(1,2) = 9,51; P = 0,09, 8�� K11 = [LS]/[L][S], $�. [ 2, 12 ], R — ��7++"("��� 
������'(""; F — ��"���"& _"?���; P — �����"������' ����'���$��. ��$$#"������ �� 7���0 
0������"> ���$����� �������$"' ��"������ � ��/�. 3. 

�����"��' ���$����� �������$"' �/��%����"' �������$�� 8�$��—!�%'"� ��' �-CD " �-CD, 
��A�� %����"��, #�� +����'�-��"��� "��>� ���8� /���?"� %��#��"' K11, #�� ��&��������  
 

	 � / � " ( �  3  

&$�
����$� #�����
� �����
%��� ������� �������
� �"��#����
� ���!����� ���	—��#�
�.  
& ��"��� !�
�����$ ��!��
������	�$� #�����
� [ 2, 12 ]  

�"$���� �EG,  
����/���� lgK11 


����"��("' 
8�$�' � !�%'"�� �"$���� �EG,  

����/���� lgK11 

����"��("' 

8�$�' � !�%'"�� 

�-CD+I   +4,83 2,32 (2,28) ��0��" ���� �-CD+IV –21,50  ����0A" ���� 
�-CD+II   +8,68 1,98 (1,78) » �-CD+V –20,55 4,64 ��0��" ���� 
�-CD+III   +1,38 (0) ����0A" ���� �-CD+VI –23,62 4,83 » 

�-CD+IV   –8,51 3,49 (3,33) ��0��" ���� �-CD+I –17,02 4,24 » 

�-CD+V   +1,35 2,63 (3,07) » �-CD+II –16,41 4,19 » 

�-CD+VI –24,99 (0) ����0A" ���� �-CD+III –16,21 4,18 » 

�-CD+I   –7,42 3,40 ��0��" ���� �-CD+IV –38,28 6,11 » 

�-CD+II   –5,24  ����0A" ���� �-CD+V –33,87 5,73 » 

�-CD+III   +2,47  » �-CD+VI –45,63 6,75 » 
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�
. 1. ������"� �������$� �������"' �-CD+I (�) " �-CD+II (" ) 
 

�����0��. �$�/���� 7�� �"��� ��' �������$�� �-CD. �% ���0#����! ��%0������� $���0��, #�� 
��"/���� 0$��&#"��� �������$� $ �"���+������" $���0�� �A"���� ��' �-CD. 
������$� �-CD 
$ �"���+������" " "! +����'�-��"����", ��8�� 8�$�� �!��"� � ����$�� !�%'"��, ����$������� 
� ��"����?�& ���� " �/��%0>�$' ������ $ $���"���"'�" I, V " VI. N�� ��$��� 0�"�"������, 
��$�����0 ��' �-CD ���"0$ ���� ��!��"�$', ��� 0��%�����$� ��?�, � �����A0��#��� ����A�-
�"" �� $������"> $ �$�������" CD. �� ������"�" ������"������� ��$#��� ����������,  
� ������! 8�$�� �� �!��"� � !�%'"�� " ��������"�" 7��� +���. �"�"��, %��$� "8��>� ���� 7+-
+���� 7���������8� !��������, ������� ���� ��0��� "����"+"("������.  

�� �"$. 1 ����%��� $��0��0�� �������$�� �������"' �-CD+I " �-CD+II; �� �"$. 2 ����%��� 
$��0��0�� �-CD+IV " �-CD+V. ��' 0��%����! $��0��0�, � ���A� " �$�! ��08"! ��$$��������! 
�������$�� !���������, #�� 8�$�� �!��"� � ����$�� !�%'"�� $� $������ �"���8�0���. �� �"$. 3 
��"����� ��#"$�����& ����/�������& " ���Q�������-����/�������& $����� �������$� ���-
����"' �-CD+I. 

� $������! 7��8� �������$�, � ���A� " �$�! ��08"! ��$$��������! �������$�� "��>�$' 
!���?� ��%�"#"��� ����$� ��/���?�& "����$"���$�" � �/��$�" 1610—1670 $�–1, !����������  
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. 2. ������"� ���"(������� %��'A����8� �������$� �������"' �-CD+IV (�) " �-CD+V (" ) 
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��' ����/��"& /��%�����8� ����(�, ������� ��A�� "$����%����� ��' "����"+"��("" �"���+�-
������! �������$�� �������"' CD. 

�	���	 

	��"� �/��%��, � �����& ��/��� ����%���, #�� ��' �-CD " �-CD /���� ��8���� �/��%���-
�"� �������$�� �������"' $ �"���+����'�-��"����" �� $������"> $ ��&��������" �����0��-
�". � �� A� ����' ��"/���� 0$��&#"��� �������$� $� �$��" "%0#�����" �"���+������" $��-
�0�� �A"���� ��' �-CD. 
 

����A��� /��8������$�� ���+. �.�. ��������0 (��N�� ���) %� $�"�0�"�����"� �����& 
��/���. 

�'��()  *��+���-�/ 
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