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�������� ������ � ������ ����!����"�#$ �%������ ������������& ��'%��'�������& %�-
�# ������—��'�� � %��!��(���� B3LYP/6-311++G(d,p). �������� ���;��� �������-
�#$ ��;��& �� ���<��<�<, %���(���� ������ � �������� �������������& ���'��"�#$ ��-
��!���& %��# %� ��������= �� �%�����'� �����������#$ '����<� ��'��� � �������. 
>#%����� ���������"�#& ������ ���;��; ��������#$ ��;��& �� �
 � 
� �%����# ��-
'��� � �������.  
 
� % & � � � ' �  ( % " � �: ������, ��'��, ��'%��'�������; %���, ����!����"�#� �%����#, 
���������; ��;�", �����%����?�;. 

���	���� 

������ ����!����"�#$ �%������ � ����#$ @����#$ �����;��;$ ;��;���; ����' �� A@@�����-
�#$ '������ �����������; ���<��<�# ��C�����, � ��' ����� �%��������; ��<��'����D� �������, 
������ ������D� �'��� %�������%����� �������� %�� ��E���� �;�� @<���'�����"�#$ � %��-
�����#$ ����� !��$�'��, '���?��# � '����<�;���& !����D��, ����'������=C�$ �%�������� 
������������� '<��?�& ��� ���<�"��� ��<��'���� ��������& �<�������#$ ������ (��
).  

F��" �����& ��!��# — %��������������" � �������" ���;��� ��������#$ ��;��& �� �
  
� 
� �%����# �����������#$ '����<� ������� (Ade) � ��'��� (Thy) %�� �$ �!I��������  
� ��'%��'������<= %��< Ade—Thy. ��; A��D� ���!$���'� �#%�����" �����%����?�= ����!�-
���"�#$ �%������, �%�������" ����� ��������#$ ��;��& � ���%��������� %����?���"��& A���-
D�� (��J) ��(��D� ���'��"��D� ����!���; %��#, ����'�����" ���;��� ��(��& �� ��<$ ����-
����#$ ��;��& �� �������# �'�C���; ������ � �������������& %���� %�D��C���; � ����& 
�, 
�#;����" ���!������� ���;��; ��������#$ ��;��& �� �
 � 
� �%����# ����'�������'#$ ��-
�������&. 

������ ���<��<�# � ����!����"�#$ �%������ �����������#$ '����<� Thy, Ade � ��'%��-
'�������& %��# Ade—Thy �#%����� '�����' DFT � %�'�C"= %��D��'' Gaussian-03 [ 1 ]. N��-
'��������� ����!���; �������#�����" � %��!��(���� B3LYP/6-311++G(d,p), %������E�' 
���= �#���<= A@@���������" %�� ������� ����!����"�#$ �%������ � <����' ��������#$ ��;-
��& [ 2, 3 ]. �<�E�� ��D����� � A��%���'����' '�(�� ������" ��E" %�� ��E���� ������  
� ��D��'��������' %��!��(���� [ 4—7 ].  

���<�"���# �����D� �����������; '�D<� !#�" ��%��"�����# � ���"��&E�' ��; ������� 
�%������"��D� %��;�����; ����'��D� ���;��; ��������#$ ��;��& � ��'%��'������#$ %���$ 
��
, <�����������D� ����� ��; ?���D� �;�� ��'%�����#$ ���������& [ 8 ], � ���(� ��; �%����-
����; ��<��'����D� ������� ��
 � ����#$ @����#$ �����;��;$ [ 9—23 ]. 
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�����<�;���; ���D��''� ��'%��'�������& %��# Ade—Thy c �<'���?��& ���'�� ���� �� 
���. 1. ����# ��;��& Ade—Thy %���������� �� ������=��; �� ���� ��;��& �����������#$ Ade 
� Thy � ������� �� <D���, �����#� %�����%���=� $��������#� ��'�����; � �!����� �!��������; 
��������#$ ��;��& (��!�. 1). �����<�� Thy ��#�;D������;� � ������< �!��������; ���������& 
��;�� 3 9N H� � …N1, � �'����: <D�� 2C� 3N� 4C�  <'��"E����;, � <D�# 1N� 2C� 3N�  � 3N� 4C� 5C�  <��������-
=��; �� �1—1,5�. ��; Ade �����D����� ��#�;D������� ��!�=�����; � ��%�������� �'����& 
D�<%%#, <�����<=C�& � �!��������� ���������& ��;�� 10O� …H14N10. ��� A��' <D�� N1C6C5 
<'��"E����;, � <D�# C4C5C6 � C2N1C6 <��������=��;, ��� � � ��<��� Thy, �� �0,5—1�. 
��'� 
��D�, �� 1,54� <�����������; <D�� C6N10H14. 	���� D��'���������� ��'�����; %�����;� � ��'<, 
��� ����# ��������#$ ��;��& 9H� …N1 � 10O� …H14 � %��� Ade—Thy �� '��;=��; %� ��������= 
� ����������<=C�'� �����'� � %��� ������—<��?�� (Ade—Ura) � ����=��; ����#'� 1,84  
� 1,93 Å �������������� [ 24 ].  

^������; �#�������#$ � D��'��������' %��!��(���� � A��%���'�����"�#$ ������ � ��-
�����������& �
 � 
� �%������ ������������D� Thy, � ���(� ��'%��'�������& %��# Ade—
Thy %�������# � ��!�. 2. (��; Ade ������ ���<�"����� ������� � ��������� � A��%���'����' 
�#%�����# � [ 24 ] %�� ����'������� ����!����"��D� �%����� %��# Ade—Ura). ������"�< ��-
��!���; %��# ����������<=� ����!���;' Ade ��� Thy, �� %�� �����%����?�� �%����� ��'%��-
'�������& %��# !#�� ��%��"������ �<'���?�; ����!���& �����������#$ Thy � Ade.  

��D����� �#%�������'< ������<, ����� ��������#$ ��;��& � ��J ����!���& ��'%��'��-
�����& %��# Ade—Thy �'��� '���� ��; 44 %�����$ ����!���& �� 54 — �� ��$ 23 � 21 ����!�-
��; Ade � Thy ��������������. �������'����� ���;��� �!��$ ��������#$ ��;��& ��%#�#���� 
21 ����!����; %�� ���;��� ���"�� ���������& ��;�� 10O� …H14N10 %�%���=� 4, � 3N� 9H� …N1 — 
18 ����!���&. ���!���� �<C�������#& ����� ���������& ��;�� 10O� …H14N10 � ��J %��# ��-
!�=�����; ��; ����!���& 4�+4t, 6t, 7a, 8a, 11t, 37a, 39a, � ��;�� 3N� 9H� …N1 — ��; ����!���& 6t, 
8a, 9t, 11a, 12t, 17a, 20a, 38t. ��; ��%�����$ ����!���& �#$��� ��;�� N10H14 �'����& D�<%%# 
Ade (����!���� 9�) � ��;�� 3N� 9H�  Thy (����!���� 12t), <�����<=C�$ � �!��������� �������-
�#$ ��;��&, ��� � � ��<��� %��# Ade—Ura, ��!�=�����; �'�C���� � �!����" !���� �#����$ 
������ �� 200—300 �'–1. 
 

	 � ! � � ? �  1  

"�����	����� �&������
 ����� (�� = �(Ade/Thy) – �(Ade—Thy), D���.) � Thy � Ade  
%�� ����&������ %��� Ade—Thy 

Thy Ade 
�D�� �� �D�� �� �D�� �� �D�� �� �D�� �� �D�� �� 

N�1C�2N�3 –0,74 C�2N�3H�9 –0,39 N1C2N3   0,47 C4C5N7 0 N1C6N10 –0,63 C8N9H12 –0,06
C�2N�3C�4   1,16 N�3C�4O�10 –0,22 C2N3C4 –0,02 C5N7C8 –0,05 N1C2H11   0,40 C4N9H12   0,06
N�3C�4C�5 –1,44 C�4C�5H�11 –0,47 N3C4C5 –0,24 N7C8N9   0,10 N3C2H11 –0,87 C6N10H15   1,48
C�4C�5C�6   0,44 N�1C�6H�12 –0,29 C4C5C6 –0,51 C8N9C4 –0,01 N7C8H13 –0,06 C6N10H14 –1,54
N�1C�6C�5   0,38 C�2N�1H�7 –0,05 N1C6C5   1,26 C5C4N9 –0,05 N9C8H13 –0,05   
C�2N�1C�6   0,20 N�1C�2O�8   0,85 C2N1C6 –0,96 C5C6N10 –0,63     

 

"��. 1. �����<�;���; ���D��''� ��'%��'�������& 
%��# Ade—Thy c �<'���?��& ���'�� 

 



�	��
	��� � ��U
	�b ��
�U���>b
 
����	. II 891

	 � ! � � ? �  2  

'��%������	��
��� [ 11 ] � ����������� &������
 ���	�	 (�A, ��, c'–1) � ��	��������	�� �%��	��� �
  
(I�,�
, �'/'��") � 
� (IA,
�, I�(
�), Å4/�.�.'.) Thy, Ade � ���%�����	����� %��� Ade—Thy 

Thy Ade Ade—Thy ��J* 
k �A IA,
� �� I�,
� I�,�
 ��������� k �� I�,
� I�,�
 ��������� k �� I�,
� I�,�
 �** >**
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 

             23 0,7 6,6   
             30 0,9 0   
             56 4,5 3,9 24 24 
             64 0,9 0,6   
             102 0,3 0,4 15 9 
             104 1,6 0,8 28 24 

��%������ ����!���; 
       1� 26 – 192,1 	(NH2)        

1t   107 0,2 0 	(C�H�3), 	      1t 108 0,3 0,6   
2t   144 0,3 1,0 	(C�H�3), 	      2t 148 0,6 0,1   
3t 155 0,1 147 0,2 0,1 	(C�H�3), 	 2a 163 0,1 27,1 	(p+i),  

	(NH2)  
3t+2a 154 0,1 0   

            2a+3t 163 0,2 0,8   
       3a 216 0,1 0,5 	(p+i) 3a 223 0,0 1,9   

5t 307 0,6 292 0,2 0,2 	(C�H�3), 	      5t 286 0,3 0,5   
       5a 298 – 0,9 	(p+i) 5a 298 – 0   

7t 391 – 394 0,9 20,5 	      7t+1a 393 0,9 45,4   
            1a+7t 414 0,6 122,9   
       6a 515 0,9 74,2 
(N9H12) 6a 520 0,9 71,5   
       9a 539 0,1 2,4 
(NH2)       

10t 551 – 554 0,1 56,9 
(N�1H�7)      10t 558 0,1 83,7   
       10a 574 0,7 52,1 	(p+i) 10a 576 0,3 40,4   

12t 662 0 667 0,9 85,7 
(N�3H�9)            
       12a 667 0,2 6,8 	(p+i) 12a 663 0,3 0,8   
       13a 685 0,2 0,6 	(p+i) 13a 684 0,1 0   
            9a 736 0,1 23,5   

14t 754 0 753 0 43,3 
(C�2O�8)      14t 749 0,3 29,4   
15t 763 2 766 1,1 14,1 
(C�4O�10)      15t 763 0,5 2,0   

       15a 808 0,6 11,1 	(p+i) 15a 803 0,6 6,4   
       16a 847 0,5 8,2 
(C8H13) 16a 842 0,7 9,3   

17t 889 1 907 1,2 17,6 
(C�6H�12)      17t 907 1,0 14,3   
       19a 975 0,1 3,8 
(C2H11) 19a+12t 986 – 65,2   
            19a+12t 995 0,2 11,3   

20t 1046 1 1068 1,8 1,1 
 (C�H�3)      20t 1066 0,1 1,8   
28t 1455 4 1471 7,8 8,1 
 (C�H�3)      28t 1470 9,5 7,9   

������� ����!���; 
4t 282 0,5 279 0,2 2,7 �(C�5C�11) 4a 277 3,0 11,1 �(C6N10) 4t+4a 287 – 1,2 6 3 
            4a+4t 312 8,4 38,5 21 1 

6t 407 – 389 1,2 19,5 �(C�2O�8),  
�(C�4O�10) 

     6t 406 1,4 63,0 11 8 

8t 455 4 461 5,2 19,1 �      8t 471 5,1 17,9 4 1 
       7a 520 2,8 4,5 � 7a 532 7,8 4,5 6 2 
       8a 532 3,2 1,8 � 8a 537 2,3 3,1 5 7 

9t 540 3 546 4,7 7,7 �      9t 552 3,9 34,2 1 9 
11t 601 7 607 5,3 1,3 �      11t 615 3,5 10,8 8 4 

       11a 619 7,3 0,7 � 11a 636 5,6 7,9 1 8 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 

       14a 725 25,3 2,4 Q(CC),  
Q(CN) 

14a 726 27,1 2,5 2 2 

13t 727 12 733 15,4 5,3 Q(C�C�),  
Q(C�N�) 

     13t 745 24,0 29,2 3 9 

16t 799 5 803 4,9 4,9 �      16t 808 4,7 8,1 3 2 
       17a 900 1,8 12,2 �  17a 911 2,1 8,3 1 7 
       18a 944 4,2 14,5 � 18a 947 5,1 16,5  3 

18t 959 3 965 5,1 13,8 Q, �      18t 983 8,4 20,5  2 
19t 1004 3 1024 3,9 2,1 �(C�H�3)      19t 1024 3,2 15,2  3 

       20a 1008 5,0 4,7 Q, �(NH2) 20a 1038 11,2 20,6  5 
       21a 1079 8,4 21,1 Q, �(N9H12), 

�(C8H13) 
21a 1078 9,6 22,4   

       22a 1143 2,5 23,2 Q, �(C8H13), 
�(N9H12), � 

22a 1149 2,1 16,5 1 1 

21t 1139 3 1149 3,3 7,7 Q, �(C�6H�12), 
�(N�1H�7) 

     21t 1172 3,2 12,3 1 3 

22t 1183 1 1197 0,4 141,5 Q, �(C�6H�12), 
�(N�1H�7) 

     22t 1222 2,3 90,5  2 

23t 1220 6 1223 2,8 23,7 Q(C�5C�11)      23t 1222 5,5 45,2  1 
       23a 1242 15,5 14,9 Q(CN),  

�(NH2) 
23a 1258 32,8 35,4 1 2 

       24a 1267 16,7 27,1 Q(CN),  
�(C8H13), 
�(N9H12) 

24a 1266 5,9 21,2 1 1 

       25a 1327 17,8 75,4 Q(CC,CN), 
�(C2H11) 

25a 1337 32,4 105,3   

       26a 1356 47,4 40,8 Q(CC,CN), 
�(C2H11), 
�(�8H13) 

26a 1352 72,1 39,1   

24t 1357 31 1371 27,9 11,8 Q, �(C�6H�12)      24t 1370 42,8 11,8  1 
       27a 1364 38,3 25,6 Q(CC,CN), 

�(N9H12), 
�(C2H11) 

27a 1371 33,0 16,3  1 

25t 1388 5 1409 2,0 19,9 Q, � (N�3H�9)            
       28a 1415 27,1 14,1 Q(CC,CN), 

�(C8H13), 
�(N9H12) 

28a 1414 29,9 14,8  1 

26t 1405 1 1417 4,5 102,1 Q(C�4C�5),  
�(N�1H�7) 

     26t 1422 13,5 89,2  2 

27t 1431 7 1425 7,6 3,4 �(C�H�3)      27t 1424 3,9 36,2  1 
       29a 1433 0,6 20,4 Q(C4N10), 

�(N9H12) 
29a  1443 0,3 10,1 1 1 

29t 1472 16 1492 5,9 20,3 Q(N�1C�6),  
�(N�1H�7) 

     29t 1492 5,2 14,5   

30t 1510 – 1499 24,2 58,6 �(C�H�3) 30a 1501 13,8 85,3 Q(CN),  
�(�2H11), 
�(N9H12) 

30t+30a 1502 14,1 49,6   

            30a+30t 1509 66,8 108,9  1 
       31a 1513 76,5 8,2 Q(CN,  

p+i),  
�(�8H13)  

31a 1519 53,1 13,6  1 

            25t 1541 18,4 72,6 1 1 
       32a 1608 4,6 14,2 Q(CN),  

�(�2H11) 

32a 1622 15,1 28,6 2  

       33a 1634 21,9 118,6 Q(CC,CN), 
�(N9H12) 

33a 1636 9,7 300,9 1 1 
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� � � � � � � � �  � � ! �.  2
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 

       34a 1657 9,2 654,3 �(NH2) 34a 1682 8,3 386,7 4  
31t 1668 32 1696 42,8 48,2 Q(C�5=C�6)      31t 1691 25,8 6,7 1  

32t 1711 46 1752 49,4 653,6 Q(C�4=O�)      32t 1722 98,7 513,1 2 1 
33t 1767 12 1799 24,2 808,2 Q(C�2=O�)      33t 1792 16,2 740,9  1 
34t 2969 55 3034 215,7 21,7 q(C�H�3)      34t 3032 206,8 16,0  3 
35t 2939 162 3086 83,7 9,9 Q(C�H�3)      35t 3084 79,2 11,0   
36t 2997 42 3109 68,5 14,6 q(C�H�3)      36t 3106 77,2 16,6   

       35a 3167 136,8 18,2 q(C2H11) 35a 3172 79,7 2,6  2 
37t 3078 77 3194 102,9 5,1 q(C�6H�12)      37t 3191 142,3 6,7   

       36a 3239 120,7 0,2 q(C8H13) 36a 3239 143,4 0,1  2 
38t 3432 – 3597 81,2 66,7 q(N�3H�9)      38t 3001 642,8 2100,4  36 

       37a 3609 174,9 102,9 q(NH2)  
sim  

37a 3407 348,1 1056,6 35 2 

39t 3479 – 3639 106,7 104,3 q(N�1H�7)      39t 3638 128,1 104,2   
       38a 3649 145,6 85,6 q(N9H12) 38a 3648 167,4 92,3   
       39a 3742 45,7 65,4 q(NH2)  

asim  
39a 3684 53,2 132,4 12  

 

 

 

  * >����# ��������#$ ��;��& � ��J, %.  
** � — ���������; ��;�" O�10…H14N10; > — ���������; ��;�" N�3��9…N1. 
 

��������� �������������& 
� � �
 �%������ ��
 � %��# � �!����� 300—1000 �'–1 %���-
�#����, ��� �%����# 
� Thy � Ade %���������� �� %�����%���=� ����$-��!� �<C�������#$ ��-
'�����& %�� �!��������� ��'%��'�������& %��# � ������� �� �
 �%������, �<C�������#� 
��'�����; � �����#$ %����$��;� !��D����; %��;�����= � ��$ ��%�����$ ����!���& ��;��&, 
<�����<=C�$ � �!��������� ��������#$ ��;��& 10O� …H14N10 � 3N� 9H� …N1 (���. 2, 3).  

> �!����� 1000—1800 �'–1 ������# ����!���& �����������#$ '����<� Thy � Ade, @��'# 
�����#$ �����(�� ��'�����; ���E��$ <D��� %�� ���'�$ 1N� , 5C� , 6C� , N9, �2, �8, �� <�����<=-
C�$ � �!��������� ��������#$ ��;��&, %�� �!��������� ��'%��'�������& %��# �'�C�=��;  
� �������' �� 5—10 �'–1. ����=�����' ;��;=��; ����!���; 20� � 34�, @��'# �����#$ �����-
(�� ��'�����; <D��� �'����& D�<%%# NH2 Ade, � ���(� ����!���; 21t � 25t, @��'# �����#$ 
�����(�� ��'�����; ���E��$ <D��� ��;�� 3N� 9H�  Thy – %�� ���;���' ��������#$ ��;��& %��-
��$���� %��#E���� ������ A��$ ����!���& � %��� Ade—Thy. ���!���� ������ �'�C���� ���-
���# ��; ����!���; 25t, �������;=C�� 153 �'–1.  

������������" ����& 
� � �!����� 1200—1620 �'–1 �� %��;��� �#E� ������������� ��-
��& � �������������& �!�����, %�A��'< ���;��� ��������#$ ��;��& �� �%���� ���<��"�� ��(���; 
!���� ���"�#', $��; � �!��$ �!����;$ � ���<�"���� A��D� ���;��; �������� ������������� %�� 
�!��������� ��'%��'�������& %��# '��;���; � 2—3 ����. ��%��'��, ��'������ ����������-
��� ����& 
� Ade � �!����� 1240—1360 �'–1 (����!���; 23�—26�) � ��'������ ������������� 
����& 
� Thy � �!����� 1350—1550 �'–1 (����!���; 24t, 25t, 30t) %������� � ��������"��'< 
��'�����= �%������ 
� Ade � Thy %�� �!��������� %��# Ade—Thy (�'. ���. 2 � 3).  

���%��" ������; ����!����"�#$ �%������ �����"�#$ ��
 � ��'%��'�������& %��# � �!-
����� 1000—1800 �'–1 ������� �� ��D�, ����� '����<�;��#� @��D'���# %����'�=� <������  
� �!��������� ��������#$ ��;��&. ��; Thy ��������"�#� �������#� �'�C���; ����!���& ��;-
��& 3N� 9H�  � 4C� = 10O�  %�����;� � ���"��'< ������= �%������ �
 � 
� �� �����D���#$ �%������ 
Thy � %���. ��%�����, � ��<��� Ade, ��; ������D� �������#� �'�C���; ��@��'�?����#$ ����-
!���& �'����& D�<%%# %�� �!��������� ��'%��'�������& %��# �������;=� �� !���� 25 �'–1, 
��������"�#� ������; ��!�=��=��; ���"�� � �%�����$ 
�, � �� �%�����$ �
, ��%�����, ���;-
��� ��������#$ ��;��& %���������� �� ����#�����;. 
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���������#& ������ %������� �#;���" ����<=C�� ���!���� ��(�#� ���!������� ���;��; 
��������#$ ��;��& �� ����!����"�#� �%����# ��'%��'�������& %��# Ade—Thy.  

��������, ��� %�� �!��������� ��'%��'�������& %��# Ade—Thy ������# �������#$ ��-
��!���& �'����& D�<%%# NH2 � ��;�� 3N� 9H� , � ���(� ���E��$ ��@��'�?����#$ <D��� %�� A��$ 
��;�;$ �'�C�=��; � �!����" !���� �#����$ ������ �� 50—150 �'–1; �'�C���; ������ ��%�����$ 
����!���& 
( 3N� 9H� ) � 
(N10H14) �������;=� 200—300 �'–1. J�� �'�C���; %�����;� � �'�E�-
��= ���#��$ ����!���& Thy � Ade � ����!����"��' �%����� Ade—Thy; �����"�#� ����!���; 
%��# ;��;=��; �<%��%���?��& ����!���& Ade � Thy. 

> �������������& �!����� �%������ 
� ��%������ ����!���; ��;��&, <�����<=C�� � �!��-
������� ��������#$ ��;��&, �� %��;��;=��;, ��� %������� � ����" �$�(�' �%�����' 
� Ade  
� Thy � ������������' �����;��� � � %��� Ade—Thy. J�� %�����;�� ��%��"�����" �����%����-
?�= �%������ 
�, �#%������<= ��; �����������#$ �����;��&, ��; ��������; �%������ � ���-
�����������#$ �����;��;$.  

> �#������������& �!����� (1000—1800 �'–1) ��!�=��=��; �<C�������#� ������; �%��-
���� 
� � �
 �����"�#$ Ade � Thy � � ��'%��'�������& %���. ���%��" �������; �%������ �%-
�����;���; $��������' ���<��<��#$ @��D'�����, %����'�=C�$ <������ � �!��������� ����-
����#$ ��;��&. 
�� ���������, ���� ��; Thy �!��������� ��������#$ ��;��& ��������"�� ���-
�#�����; �� �%�����$ �!��$ ��%�� (�
 � 
�), �� ��; Ade — ���"�� �� �%�����$ 
�. 
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