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� ��������� ������ ������������ !��"���#$��%�� �&�#"#'�(#� �������)���, (�#����-
#����� # &�����#�������� *��" &#�#+�%�#�� � ��%��"� # ��+� � �$���" �������#����  
� ��"%�/ "�+��# &����#'������!� %���#���"� (PCM). �&�#"#'#�����; ����%����;� 
&���"���; %�"&��%��� &#�#+�%�#�� � �������)��� # (�#����-#����� *��"�/ � 4—10 
"���%���"# ��+;. �����+����� ��#��#� %��#$����� "���%�� �������#����, '�+����"�!� 
� "�+��), �� �/�+���� ���$���;/ # =%�&��#"�����)�;/ �&�%���� >��.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170208 
 
� � % & � � ' �  � � � � �: &#�#+�%�#�, DFT, >��, ���)����(#�, �����"����� ��������#�.  

�������� 

A#�#+�%�#� (PN), ����+� � &#�#+�%����" (PL) # &#�#+�%��"#��" (PM), �������� �+��� #' 
�����+�;/ *��" �#��"#�� �6. � ��!��#'"� $�����%� #' =�#/ ���/ ���+#���#� �#���'#������ 
&#�#+�%���)-5-*��*�� (PLP), %����;� �;���&��� � %�$����� %�*��"���� ���)B�!� $#��� *��-
"����� �'��#���!� ��"��� (������"#��', +�%����%�#��' # +�.) [ 1 ]. A��#'��+�;� PLP &������-
G� �%�#�����) � 140 [ 2 ]—60 [ 1 ] �#�/#"#$��%#/ ���%(#�/. PLP-'��#�#";� *��"���; #!��G� 
%�G$���G ���) � "������#'"� �"#��%#����, H#��� # �!����+��, � ��%H� �#��#���'� !��"����, 
����������"#������ # !�"� [ 3, 4]. 

��H��� ����������)G &#�#+�%�#�� �������� �!� �&��������) % �����������#G � ��+��" 
#�# ��+��-��!��#$��%�" �������� � �#+� +��/ �����"���;/ *��" — "���%������� (PN0)  
# (�#����-#����� (PN�) [ 5—7 ] (�/�"� 1, Kz):  

 

 
 

�/�"� 1. 	����"����� ��������#� &#�#+�%�#�� 
 

�����$������) &#�#+�%�#�� � ������;� �#�/#"#$��%#� &��(���; � H#�;/ ��!��#'"�/, 
&����%�G�#� � ��+��� ���+�, ��������#��G� '��$��#� #'�$��#� �!� !#+����(## � ��������.  

K��)G ��������� �����; �������� �;�����#� ������������ ������#� !#+������ �����$%# 
&#�#+�%�#��. ��� =��!� �;�� ������������ �&�#"#'�(#� !��"���#$��%#/ /���%���#��#% &#�#-
+�%�#�� # �!� %�"&��%��� � 4—10 "���%���"# ��+;. � %�$����� %�#���#�� ��#'���# ���$���;/ 
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����%��� % ����)�� ��������G�#" � ��+��" �������� #�&��)'����# �/�+���� =%�&��#"�����)-
�;/ # ���$���;/ >�� �&�%����. 

(��
��������	
��� ����
 � �������� ��������  

A#�#+�%�#� (PN) *#�"; �Fisher BioReagents� (�)G-�H���#, �R�) #�&��)'������ ��' 
&��+���#���)��� �$#��%#. ��+��H��#� �������!� �������� � &�#���������" ���%�#�� �&��+�-
���# &����(#�"���#$��%#" �#������#�" �������� �!� �����%# ��������" 0,01000 "��)/� HCl  
# ��� ������#�� 99,8 % ("���.). � �%�#+� +�����#� #'���&��� $#����; 99,8 % *#�"; �abcr 
GmbH� (
������=, Q��"��#�) &��+���#���)�� �&��+����# %��(�����(#G #���� D+ # =��%���-
&����+����) (�D = 7,1; � = 2,0 "%�"/�").  

�������; &#�#+�%�#�� #"��# ���%(#G ���+; 7,1, ��#'%�G % #'�=��%��#$��%�� ��$%� +��-
��!� ���+#���#� � ��+� (pI � 7, �$#�;��� pKb (PN) = 4,969 [ 8 ] # pKa = 8,97 [ 9 ]). ���$�� �����-
�����!� ������� � ��������/ &#�#+�%�#��, &����+���;� &�# &�"��# &��!��""; RRSU [ 10 ], 
&�%�'��, $�� ���������;� %��(�����(## &�����#�������!� &#�#+�%�#�� # &#�#+�%�#��, +#�-
��(##�����B�!� &� %#������"� �#&�, �� &���;B�G� 0,01 ".+. 	�%#" ����'�", "�H�� &�����-
��$) �%��+�" #��#'#������;/ $���#( � >�� �&�%��;.  

15N, 1H HMBC, 13C, 1H HMBC, 13C, 1H HSQC # 1H, 1H COSY �&�%��; ��������� &#�#+�%�#-
�� � D2O %��(�����(#�� 0,1000 "��)/%! �;�# '���!#���#�����; �� >�� �&�%���"���� Avance 
III Bruker 500 (Bruker Biospin, Germany) &�# ��"&������� 293,2 K. ����$�� $������ �� �+��/ 1� 
���������� 500,17 �Q(, �� �+��/ 15N — 50,701 �Q(, �� �+��/ 13C — 125,77 �Q(. ��&��)'���-
�#�) ���B�#� ����+���; — �#���"���� (+�� ��!#����(## �#!����� ���"�� 15N) # (#%��!�%��� 
(+�� ��!#����(## �#!����� ���"�� 1H # 13C). 

x%�&��#"�����)��� &�!��B����) �&��+����#� ���#$#� /#"#$��%#/ �+�#!�� �� &���;B��� 
0,005 "�� +. +�� 1H # 13C # 0,1 "�� +. +�� 15N. 	�$����) &�++��H��#� ��"&������; ����'(��  
� #�&��)'����#�" ���"������ BVT-3000 ���������� �0,1 K.  

�������#� �#!����� >�� �;�� &����+��� � #�&��)'����#�" %�% =%�&��#"�����)�;/ 2D 
�&�%����, ��% # #�����"����� &��!��'#�����#� >�� �&�%���� [ 11 ]. 

��'��)���; 1� >�� =%�&��#"����, "�� +.: H6 6,787 (s, 1 &�����); H7 1,592 (s, ��# &������); 
H9 3,981 (s, 2 &������); H11 3,873 (s, 2 &������). 13� >��, "�� +.: C2 143,963; C3 159,916; 
C4 138,366; C5 135,059; C6 124,768; C7 15,185; C9 58,436; C11 63,354. 15N >��, "�� +.: –167,8. 
����;� ��������� �����; /���B� ��!����G��� � =%�&��#"�����)�;"# >�� �&�%���"#, &���-
$���;"# ����� ������"# [ 7 ]. 

 

 
 


�������-/#"#$��%#� ���$��; �;&�����; � &�"��)G &�%��� &��!��"" Gaussian 03 [ 12 ]  
� ��"%�/ ����## *��%(#����� &�������#. ��� �&�#"#'�(## !��"���## �������)��� # (�#����-
#����� *��" &#�#+�%�#�� # #/ %�"&��%��� � "���%���"# ��+; �;� �;���� *��%(#���� 
B3LYP [ 13 ] # ��'#��;� ����� 6-311G++(d,p) [ 14 ]. �&�%��; 15N, 13C # 1H >�� (GIAO [ 15 ]) 
�;�# ����$#���; �����#���)�� /#"#$��%#/ �+�#!�� �#���"�����, ���'��� # "�������, �&�#"#-
'#������;/ �� ��" H� ������ ����## (����. 1). 

�)�*+����� ��/*	
�����  

�� �#�. 1 &�#��+��; �&�#"#'#������;� ����%���; �������)���, (�#����-#����� # &����-
�#�������� *��" &#�#+�%�#�� � ��%��"� (
—� ��������������) # ��+� (PCM, �—� ���������-
�����). ��# /���B� ��!����G��� � �;&������;"# ����� &� +�#��" ���'�� # ���#$#��" &����� 
=���!## [ 16, 17 ]. 
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�
, $��%��
 � ��

���
  
��"���%��
���� � �
���
�� #

����� "	� 	
���
� ���������� ������� "�	�������
 ("�� +.) 

}�'#��;� ����� 6-311G++(d,p) 
���+#���#� 	�� (��%��") �#���"���� (��%��")  

>+�� H C Si H C N O 


�������� =%���#�����#� 31,976 184,115 339,347 27,869 119,346 –152,482 –367,519 
���+#���#� }��'�� (��%��") ������� (��%��") 

>+�� H C H C O 


�������� =%���#�����#� 24,408 49,670 28,396 (CH3); 
32,516 (OH) 

129,921 317,812 

���+#���#� 	�� (H2O PCM)  �#���"���� (H2O PCM) 
>+�� H C Si H C N O 


�������� =%���#�����#� 31,977 184,821 338,976 27,582 116,353 –164,372 –342�898 
���+#���#� }��'�� (H2O PCM) ������� (H2O PCM) 

>+�� H C H C O 


�������� =%���#�����#� 24,201 49,089 28,325 (CH3); 
31,629 (OH) 

129,132 324,669 

 
 

 
 

���. 1. �&�#"#'#������;� "�+��# �������)���, (�#����-#����� # &�����#�������� *��"; &#�#+�%�#- 
                                      �� � ��%��"� (a—�) # ��+� (PCM, �—�). ��#�; ���'�� +��; � Å 
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����;� "�+��#�����#� &�%�';��G�, $�� �������)��� # &�����#�������� *��"; &#�#+�%-
�#�� +�&���#���)�� ����#�#'#�����; '� �$�� �����#"���%������� ��+���+��� ���'# "�H+� 
���"�" ��+���+� !#+��%��!��&&; � &���H��## 3 # ���"�" %#�����+� '�"���#���� �10. Q#+��-
%��!��&&� �12—�12� �� ���/ ���/ ����%����/ ��#���#������ &�+ &�#"���� �+#��%��;" �!��" 
(108,23—126,57�) % &���%���# &#�#+#����!� %��)(�, � �� ���"� %�% �!�� "�H+� ���"��#$��%#" 
�+��" # !#+��%��!��&&�� O10—H10� #'"������� �� 138,08� (� �������)��� *��"�) +� 26,15�  
(� &�����#�������� *��"�). 

����'����#� (�#����-#��� ����#� ��%������ #�%�H��#� � !��"���#G &#�#+#����!� %��)-
(�. � PN� +�#�; ���'�� �2—C3 # �3—C4 ��'�����G� �� 0,04—0,05 Å &� �������#G � �������)-
��� *��"��, ����#$#������ N—C6 # ���%��)%� �"��)B�G��� �4—C5 # �5—C6 (�". �#�. 1, 
, $  
# �, �). A�����#�����#� &�#��+#� % ����#$��#G +�#� ���'�� !��������"� �'��� � ����+�#"# 
���"�"# �!����+� # �%���$��#G ���'# �5—C6 (��. �#�. 1, 
 # �, 1, � # �), � �� ���"� %�% +�#�; 
+��!#/ ���'�� #'"���G��� "���� '��$#���)��. 

���#$#� � ��+��" �������� ���#/ *��" &#�#+�%�#�� �+�����"���� �'��$���, $�� ����G-
+��";� =%�&��#"�����)�� /#"#$��%#� �+�#!# >�� ����G��� ����+����;"# [ 7 ]: 
 ���� 0 0  ,X X� �� 	 � 
 � � 
  (1) 
!+� ����� — =%�&��#"�����)�� �&��+������� '��$��#� /#"#$��%�!� �+�#!�; �� # �0 — /#"#$�-
�%#� �+�#!# ��!� H� �+�� � (�#����-#����� # �������)��� *��"�/ &#�#+�%�#�� ������������-
��; X� # X0 — "��)�;� +��# (�#����-#����� # �������)��� *��" &#�#+�%�#��. 

���)�;� +��# ��'�#$�;/ *��" &#�#+�%�#�� � ��+� "�!�� �;�) �;$#����; � #�&��)'���-
�#�" %�������; �!� �����"����!� ��������#� Kz [ 5, 6, 8, 9 ]: 

 z
0

.XK
X
�	  (2) 

A�#�#"�� '��$��#� Kz = 2,35 [ 8 ], &���$��" X� = 0,7015 # X0 = 0,2985. 
���$���;� /#"#$��%#� �+�#!# �������)��� # (�#����-#����� *��" &#�#+�%�#��, ���'��-

��!� � %�"&��%�; � "���%���"# ��+;, +��; � ����. 2. x%�&��#"�����)�;� �&�%��; >�� &�#-
��+���� � =%�&��#"�����)��� $���#. 

��'��)���; %�������-/#"#$��%#/ ���$���� %�% %�"&��%���, �%�G$�G�#/ "���%��; ��+;, 
��% # &#�#+�%�#�� � �$���" �������#���� � &�#��#H��## PCM ���#$�G��� �� =%�&��#"�����)-
�;/ +���;/. � %�$����� %�#���#�� &���+�&�+������# ���$���� ��;$�� #�&��)'�G� ���+�GG 
�����G���G �B#�%� (MAE) [ 18—20 ]: 

 
exp calc

1
| |

MAE ,

n

i
i

n
	

� � �
	



 (3) 

!+� �exp # �calc — =%�&��#"�����)�;� # ���$���;� /#"#$��%#� �+�#! i-!� ���"�; n — $#��� ���-
"��, +�� %����;/ ����$#���; /#"#$��%#� �+�#!#. 

���$��#� ��U ���+��; � ����. 3. ���#$#�� MAE �#�)�� '��#�#� �� �;���� ����+����. 
	����"��#��#���, #�&��)'��";� � %�$����� =������ � =%�&��#"�����)��� >�� �&�%����%�&##, 
�� �������� �&�#"��)�;" ���+#���#�" � %�������-/#"#$��%#/ ���$���/ [ 20 ]. }��'�� �������� 
����� &�+/�+��#" =������" +�� ���$��� /#"#$��%#/ �+�#!�� sp2-!#��#+#'�����;/ ���"�� �!-
����+�, � "������ "�H�� �;�) #�&��)'���� +�� �;$#����#� %������� =%���#�����#� sp3-!#��#-
+#'�����;/ ���"�� [ 21 ]. � =��" ���$�� ���$���;� /#"#$��%#� �+�#!# �&��+���G��� ���+�G-
�#" ����'�": 
 ref ref –   ,i i� 	 � � ��  (4) 
!+� �i — ���$���;� /#"#$��%#� �+�#!; �ref — %�������� =%���#�����#� =������; �i — %�������� 
=%���#�����#� ���"� � "�+��#���"�" ���+#���##; �ref — =%�&��#"�����)�� �&��+�����;� /#-
"#$��%#� �+�#! ����+����. 

� ��������� ������ "; &�#���# �C = 128,5, �H = 7,16 "�� +. +�� ���'��� # �C = 49,1, �CH3 = 
= 3,31 "�� +. +�� "������� [ 22 ]. 
#"#$��%#� �+�#!# ���"�� �!����+� # ��+���+� &#�#+#����!�  
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	 � � � # ( �  2  
�
���
��� ���������� ������ "�	�������
 � �
�����, ���"����
� ����	����� ���%�  

� ����� � �
�����, 
 

�&� � ���� (PCM) ("�� +.) 

#"#$��%#� �+�#!, "�� +.* 

>+�� 
��%��" 4H2O 6H2O 8H2O 10H2O PCM 

 �������)��� *��"� 
N –51,599 –69,349 –75,897 –66,430 –70,458 –77,124 
C2 153,284 154,754 152,221 154,000 156,280 150,903 
C3 154,871 154,251 153,771 154,476 152,645 154,550 
C4 129,007 131,160 130,819 130,819 133,809 131,593 
C5 130,986 133,504 135,982 135,982 135,210 132,387 
C6 139,873 140,295 144,705 144,705 144,404 140,664 
C7   18,043   18,399   18,959   18,669   18,226   17,137 
C9   61,984   54,188   53,939   54,720   54,341   62,103 
C10   62,097   61,431   58,903   60,071   59,131   61,026 
H7     2,315     2,297     2,265     2,144     2,450     2,250 
H9     4,950     4,456     4,455     4,559     4,655     5,040 
H10     4,226     4,443     4,671     4,750     4,765     4,298 
H6     7,581     7,791     8,329     7,879     7,967     7,417 

 K�#����-#�� 
N –205,255 –200,351 –198,195 –198,309 –197,073 –209,159 
C2 145,049 144,161 145,539 145,532 148,022 147,319 
C3 165,659 165,825 166,295 165,677 168,594 167,625 
C4 145,655 148,608 143,554 143,648 142,260 141,646 
C5 141,335 136,241 139,508 138,664 138,961 139,698 
C6 107,132 110,761 112,383 114,033 110,902 114,643 
C7 17,397 15,022 15,610 15,314 15,308 15,387 
C9 53,829 58,109 53,977 54,016 53,569 53,867 
C10 62,742 63,763 63,868 63,874 61,572 61,285 
H7 2,059 2,415 2,439 2,406 2,459 2,094 
H9 5,249 5,067 5,029 5,167 5,267 4,897 
H10 4,640 5,190 4,812 4,808 4,762 4,394 
H6 5,857 6,124 6,163 6,305 6,211 6,413 

 ����������� �"��) *��" 
N –159,389 –161,247 –161,689 –158,943 –159,278 –169,747 
C2 147,507 147,323 147,534 148,060 150,487 148,389 
C3 162,439 162,370 162,557 162,334 163,833 163,722 
C4 140,686 143,400 139,753 139,819 139,737 138,645 
C5 138,246 135,424 138,455 137,863 137,841 137,516 
C6 116,905 119,577 122,031 123,189 120,902 122,410 
C7 17,590 16,030 16,610 16,315 16,179 15,909 
C9 56,263 56,939 53,966 54,226 53,799 56,325 
C10 62,549 63,067 62,386 62,739 60,843 61,208 
H7 2,135 2,380 2,387 2,328 2,456 2,141 
H9 5,160 4,885 4,858 4,986 5,084 4,940 
H10 4,516 4,967 4,770 4,791 4,763 4,365 
H6 6,372 6,622 6,810 6,775 6,735 6,713 

 
 

 

* ��'��)���; ���$��� +��; &� ����B��#G % %��������" =%���#�����#� ���'�-
��/"������� � ��"%�/ "��)�#=�������!� &�+/�+� (�". ��%�� +�� &������#�). 
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	 � � � # ( �  3  

�����
�� ��&�� 	
���
���� � #��"�	����

������ ����������� �����
��  

A���"��� A���"��� �����������  
�"��) *��" �#������ %������(#� R 2 MAE

����������� 
�"��) *��" �#������ %������(#� R 2 MAE

}�'#��;� ����� 6-311G++(d,p) 
��%��" 0,98560�exp + 1,74687 0,99858 2,716 8H2O 0,98857�exp + 1,85923 0,99906 2,241
4H2O 0,99118�exp + 1,47623 0,99908 2,141 10H2O 0,99117�exp + 1,63650 0,99845 2,872
6H2O 0,99391�exp + 1,26443 0,99918 2,200 PCM 1,01311�exp – 0,35917 0,99955 1,771

 
%��)(� (C(2)—C(6) # H(6)) �;�# �;$#����; � #�&��)'����#�" %������� =%���#�����#� ���'�-
��. 
#"#$��%#� �+�#!# ���"�� �!����+� # ��+���+� � '�"���#����/ (—CH3 # +�� !��&&;  
—CH2—) �;�# ����$#���; #' %������� =%���#�����#� "�������. 

���$��; /#"#$��%#/ �+�#!��, �;&������;� �����#���)�� �����"��#��#����, +�G� MAE 
�4—5 "�� +., $�� ��&�#�"��"� "��!�, # � ��������� ������ �� &�#��+����.  

����;� ����. 3 &�%�';��G�, $�� ��� "�+��# &�#"���� �+#��%��� ��!����G��� � =%�&��#-
"�����)�;"# �&�%���"# >��. A�&;�%# �$���) �&�(#*#$��%�� �'�#"�+�����#� &#�#+�%�#��  
� "���%���"# �������#���� �� &�#��+#� % ����#$��#G &���+�&�+������# ���$��� &� ������-
�#G � "�+��)G &����#'������!� %���#���"�. 

��"��#", $�� %�"&��%�; � 4, 6 # 8 "���%���"# ��+; &�%�';��G� ��'��$#���)��� ��'�����-
�#� MAE � �����" $#��� $���#(. �+��%� +�������#� ��� �+��� &��; "���%�� �������#���� 
&�#��+#� % '��$#���)��"� ����#$��#G ��U.  

���$��; &�%�';��G�, $�� "���%��; ��+; �%��H�G� (�#����-#����G # �������)��G *��"� 
&#�#+�%�#�� &�-��'��"� (�#�. 2). 

��&�#"��, � ���$�� %�"&��%�� PN0 
6H2O $��;�� �����"���� ���&��+�����;/ "���%��; 
��+; ��&����+������� ����'�G� ��+���+�;� ���'# � &#�#+�%�#��" (�". �#�. 2, 
). �����B���� 
"���%��� ��+; �� �'�#"�+�������� � &#�#+�%�#��" ��&����+�������. ��# ���'��; ��+���+��� 
���')G � "���%���� �������#����, %������ �'�#"�+�������� � !��&&�� �12—�12�. � ���$�� 
(�#����-#��� ��� 6 "���%�� ��+; ���'��; ��+���+�;"# ���'�"# ��&����+������� � &#�#+�%-
�#��": 4 $���#(; ���&���H��; &���#'���# !��&& O10—H10� # O12—H12� # &� �+��� �'�#"�-
+������G� � &������" &#�#+#�#� # ���"�" 3O� . 
�"&��%� (�#����-#��� � B���)G "���%���"# 
��+; '��#"��� ���)B#� ����", $�" %�"&��%� �������)��� *��"; � ��%#" H� $#���" "���%�� 
�������#���� (�700 Å3 &���#� �400 Å3). ��������, ����+���#� =��!� (�#����-#�� �%�';���� ��-
��� '��$#���)��� ��'"���G��� ��'+�����#� �� ����%���� ��+;, $�" �������)��� "���%���. 

A��%��)%� &�# ��������## �������#����, � ��%��"�, � ��%H� � �$���" �������#���� � ��"-
%�/ PCM �������)��� *��"� &#�#+�%�#�� �������� ����� &��+&�$�#���)���, $�" (�#����-#�� 
(#�/�+� #' ���#$#� &����� =���!## (��. �#�. 1, 
 # $ ; 1, � # �)), #"���� &���������#� ��#H��- 
 

 

 

���. 2. �&�#"#'#������;� %�"-
&��%�; ��+���+��� ���'# ����-
���)��� (
) # (�#����-#����� 
($) *��" &#�#+�%�#�� � 6 "���-
                  %���"# ��+; 
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B�!� ���)�����!� �%��H��#� &#�#+�%�#�� "�H�� �&�����������) &����%��#G &��(���� ����-
�#"���%������!� &������� #��� ��+���+� � ��+�. 

/��	0�����  

� ��������� ������ &����+��� �&�#"#'�(#� !��"���## &#�#+�%�#�� (� ��%��"� # ��+� 
(PCM)) # �!� %�"&��%��� � 4—10 "���%���"# ��+;. ����$#���; �&�%��; >�� (GIAO). A�%�'�-
��, $�� &�&;�%# �$���) �&�(#*#$��%�� �'�#"�+�����#� &#�#+�%�#�� � "���%���"# �������#��-
�� �� &�#��+#� % ����#$��#G &���+�&�+������# ���$��� &� �������#G � "�+��)G, � %������ 
�������#���) '�+����� %�% &����#'�����;� %���#���". A���$���;� ���$���;� +���;� �%�';-
��G� �� ��, $�� "#%������%���� ���)����� (�#����-#����� # �������)��� *��" &#�#+�%�#�� 
'��$#���)�� ��'�#$�����. 

 
������ �;&������ � ����#���� ���"�+#��"#%# # %#���#%# /#"#$��%#/ &��(����� �Q
	� 

� ��"%�/ !���+���������!� '�+��#� �#�#�������� ����'����#� # ���%# ����#��%�� ��+���(##, 
&���%� | 2293 &�# *#�������� &�++��H%� ����#��%�!� *��+� *��+�"�����)�;/ #����+����#� 
(&���%� | 16-33-60017) # ������ &� !�����" &�# A��'#+���� ����#��%�� ��+���(## (&���%� 
| 14.Z56.16.5118-�
). 

�����; �;��H�G� &�#'�����)����) &��*. Q.�. Q#�#$��� '� &�"��) � �����������## %���-
����-/#"#$��%#/ ���$����. 
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