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V36ekucTona  Maxamiuii  XOMaménapiaH — IOPU-JAPMOHNAP MIIA0 — YHKAPUIIHK
KEeHralTupuil 6yiinua XyKyMaTiMu3 TOMOHUJIaH OUp KaTop KOHYH XyXOKaTiaapu WIuiad 4MKWIraH
Ba amanuérra Ta0ouK 3Tuo kenuuMokaa. XKymnanas, [pesunentumus L. Mup3suéeaunr 2016 vinn
31 oxtsiOpnaru “AXOJMHU JOPH-JApPMOH BOCUTaJapu Ba THOOMET Oyromiiapu OWiIaH TabMHUHJIAIIHU
sHajga SAXIIMJIAIra JOUp uvopa-Tandupiap Tyrpucuga’tu kapopu, 2017 ¥wun 3 Mmall KyHu
MamJakaTaa QapMmaleBTHKa MaxcyloTIapu HIUIad YUKapuIIra HXTHCOCHAIIraH 7 Ta 3pKUH
UKTUCOIMNA 30HA TAalIKWI OTUII Tyrpucuiaru @apMoHu Oy Oopajgaru wumuiap KyJlaMUHU
KEHraUTupumga MyxuMm omumi Oynmoxna. Papmonra myBo¢uk Hamanran suiostuaa xam
“KocoHcoil-papM” 3pKUH HMKTUCOAMN 30HacH Ba OMp HeuTa (apMalleBTUK KOPXOHAjap TAIIKWUI
STUIIIH Ba (PAOTUATHHHU KEHrauTupuO 60pMOKIa.

Maskyp KopXoHajlapJia X03Upru KyHaa Oup KaTtop IOpU-TapMOHJIAPHU HIUIA0 YMKapMOKIa
Ba axOJM OHXTUSKIApU Yy4YyH eTkaswiMokaa. Illynnan kenu® uyumkuO, coxara ouja WIMHH
W3JIaHUIIJIApHU OO OOpHIN, axoJiM CajJOMATIWTU Y4YyH 3apyp Oynran cudariu, camapaiud Ba
ap30H OyiraH SHTU JOPU BOCUTAJAPUHU SPATHUIL, TaJKUK Ba TaJ0MK ATHII, Oy Hynaa xomaméHu
MaxaJuTuil pecypciapan, XyCcycaH, BUWIOSTHMA3 XYyUTapHuia Ycaaural YyCUMIIMKIApIaH aKpaTuo
OJIUIIIHYU OJIJTMMU3Ta MaKcaa KWin0 KYHIuK.

Mabnymku, kumérapaap ToMoHuaH iuiura 100 qan 200 MuHITa4a sSTHrM Mo 1anap CUHTES
KWJIMHAIW, aKpaTud oivHaau Ba TaBcu(nad Oepmwiaan. Yoy MoJaJapHUHT akcapusiTH OHpop
TypAaru OMOJIOTUK (PAOJUTHK TabCUPUTA 3Ta IKAHIUTUTA OWJI TACTIA0KH CHHOBJIAPAAH YTKA3WIIAIH.
Jlopu Moiianapura ouJ MU3JIaHUIIHUHT YO0y OOCKUYM CKPUHUHT 71e0 aTanu0, Oy skapaéH OMOJIOTHK
nmabopaTopusiiapia MKKA XWJI yCylJa: THPUK TYKUMalapa, MHUKpOOpraHW3miapia €K THPHUK
TYyKUMa Oynaknapua (in vitro) Ba COFJIOM EKM MaxCyc KacaJlJITaHTUPUIITaH XalBOHJIAp — CHUKOHIIAP,
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KaJaMyluiap, IEHTU3 uYydyKaiapH, WTiap, Maiimyniapaa (in vivo) onmub Gopunamu. CKpuUHHMHIAA
1037120 Moanmanapman 3HT ¢aoyn Oynaran Oup HedTa mpenapariap capanad OJWHAId Ba YYKYp
TEKIIMPYBJIap Y4YyH oOopuiagu. Arap MOAJAHUHT IOKOpU (DaoJIMra TacOuKiIaHca, YHUHT
TOKCUKJIUTH Ba KymmM4a 3¢ @dekTiaapu Xxap ToMoHiIama ypranwiaau. Mojnana Oy xycycusariap
Hykuru €ku 3apapcu3 Japaxkaja dKaHIWTH MabliyMm Oyica, 6emMop omamiapia KIMHUK CHHOBJIAp
amanra owmupuianu. by O6ockuunan MyBag@akusTin YTraH Mojjaiap caHoaT MUKECHAA HILIa0
YUKAPUINO, TaBOJIAIT aMaTHETIApU/IA Ky ITaHIAIH.

CuHTe3 KUiIMO OJMHIaH SHIUM MOAJAJIAPHU JAcT/Ia0KM CMHOBJIAPAAH YTKA3UII XKyAa MyXUM
xucobnmanamu. byryHru kyHaa Oup He4a MWUIMOH XWIJAard sSHCH MOJJajiap CHHTE3 KWJIMHTAH
Oyica, TabKUAJAII >KOM3KH, OMOJIOTUK (aoUIMK Ba KacaUIMKJIApHUHI Typud OUp Heya MHUHTHU
Tamkua dtanu. TaOumiiku, O6apua sHrH MoJjanapHu Kepakiu (doiiganu) Typaaru OHOJOTHK KU
¢bu3nonoruk (HaoUIMKIAPUHU CHHAI UMKOHMSTU eTapiu 3mac. LIlyHuHr yuyH kynna® kumérap Ba
Ouosior MyTaxaccuciaap KOMIBIOTEp TEXHUKACUHUHT OeMUHHAT EpAaaMura TasHMokaa. Kommbrorep
JacTypiapyd CHHTe3 KWJIMHIaH MOJAJAJIApHU TaxpuOaaa cuHam OuinaH Oupra yJaapHUHT
O6unodaommk noreHnuanEn DXM Aa TaxJIMia KWIMO aHUKJIAl MMKOHUSTHHU Oepanu. Myammora
OyHnail €HJOMMIIAA aBBAIJAH MabiyM OYIraH MOJJajapHH TY3WIUIIUIa €KW HaMOEH 3TyBUU
O0nodaouMK Typura Kypa rypyxjad, Karta MacCUBAArd AOPHU MOIJNATAPHHU KJIACTEPIIH aHAJIH3UTa
acoCJIaHUII MyMKHUH. ByHJlaH Tamkapy KOMIBIOTEp AACTypJiapd BOCUTACHIA TOPU MOJIAIapUHUHT
Owopernienitopyiap OWIAH TabCHpP MEXaHU3MIIAPUHH EKH “OMOHUINOH” Jiap OWIaH SMITHPUK
JIOKAJIAPUHU MOJISJIIAIITHPHUII MyMKHH. ByH1a TEKIIMPUITYBYM MOAJAHUHT Y31 Tanad 3TUIMaiiy,
Oanku Monmna Xakujgard axOoporiap (TapkuOW, TY3WJIMIIM) HU OWIMII Ba YHH KOMIIBIOTEp
JacTypura KUpUTULIHKA OMIUII eTapiauaup. TaxjungaH cyHr AacTyp/aH OJMHIaH MablyMoOTJapra
TasHUO, ymoy Monaa Oupop Typraard (GpaoiiMK ydyH CHHAIITA SPOKIH EKU SPOKCHU3INTU XaKHIa
Xynoca Kuwiuiml MyMkuH. LlyHuHTIeK, 1opy MoAianapuHy aHukiamaa XM napnaas ¢oiinananuin
BaKTHH, MaTepHUaUIapHH Ba WITYM KyYUHU TEKaIU OuiaH Oomika ycyiuiapaad ad3an xucobaaHaau.
bupok ymymaH siHrM Typaaru (aojulik €Ky JOPUBOP IYPYXJIapHUHI aHUKJIAHHUIIM YYYH y30K BakT
JTABOM 3TYBYHM TaKpuOasiap Ba TaJKUKOTYMHUHT HHTYULIUSCUTA aCOCIIaHUIIAIH.

[Torennuan Ouosoruk (aoa MOAJANAPHU OJIMIIJA KUMErapiaap ydyyH OHONOTHMK (haosmk
OuylaH OpraHWK MOJIAAPHUHT KUMEBUH Ba CTEPEOKMMEBUIN TY3WIHIIHN YpTacuaaru OOFIHKINKHA
CHUHUYMKJIA0, YyKyp TEKUIMpHUO, CYHIpa CHHTE3HH amalira OUIMpHIl Makcaiara myBodukaup. Iy
Ounan Oupra MabiIyM OYiraH CHHTETHK Ba TaOWWI JOPUBOP MOAJAIAPHUHT TY3WINIIMHNA KUMEBUH
MoIUUKALMIAII  OpKaJIM XaM sSHru Ouodaona Moana ojaull MyMKHH. byHzna wmabiaym
MOJTaJIApHUHT OMO(AOJUIUTH SIHTH OMpHKMaliapra KaHAal y3aTWiINIIN €KUM KaHIalaup Japaxana
y3rapuiy yprauunaad. AcocaH, ssHTM OuprUKkMaiapaa 6MopaoNIMKHUHT KydyalHIy Ky3aTuilau.

IOkopunarn ¢ukpnapra TasHraH Xojina MonMeHoUIap Ba YJIapHH AaleTUICH acoCHa
BUHWIIAIl ~HMMKOHMSTIApH, BUHWIIAIIHUHT Mojajanap Ouodaouurura KaHial Tabcup
KYpCAaTULINHYU YPraHuIl Makcaaujia TaAKUKOT YTka3auk. Maskyp OupukManap acocujia CUHTE3HU
amajra OUIMPHUII WIMUH HYyKTaM Ha3apJaH SHIWIMK caHanaau. TaJKMKOTHMHI JacTiaOKu
O6ockuunga Moiu(EeHONJIApHUHT peakuoH (aosi OYiraH HyKrajgapu — TYpJiH peareHTIap Y4yH
OMpHUKHUIITa MOMHI aTOMJIapH MaxcyC KOMIBIOTEp JacTypilapyd BOCHTacHJa Hazapuil Xxuco0i1ad
YUKUIIIH.

Kumé onamuia xeHr ¢oiganaHuind KeTuHAETraH NIyHIall KOMITIOTep JacTypiapuaaH Oupu
HyperChem nmactypumup. Mopana MOJEKYJaCHHUHT —TY3WIHIIMHA OWiIraH Xojiga YHHHT
XOCCAJlapUHU  XamJla peakUMoH KoownusatuHu adtum MyMmkuH. HyperChem nactypunan
doligamaHrad Xoi1a, MOJJia MOJISKYyJacuHH (a30BHHA TY3WIMIIMHA Ba Iy MOJIara TETHIILITH
OynraH napaMeTpiapHU aHUKJIa0 TOMUII MYMKHUH [2].

MoragapHUHT XOCCaJapuHH, yiap HUIITHPOKHIA PEakIus OOpWINHMHH, jKapaéHra TabChp
KWJTYBYM OMWJIJIAPHU aHUKJIAIIA MOJIEKYIaHUHT KBAHT- KUMEBUN KMUMATIApPUHU YPraHUII MyXUM
axamusTra ara [3].



3amonaBuii HyperChem nactypu épmammpa Oup KaHua MOJJIaJapHUHT CTPYKTYpaBUi
MaTeMaTUK MOJCIIAIITHPIIMIIN aMajira OIIWPHING, KBaHT-KUMEBUN XucoOjapu HaTHKajlapu
OJIMHIU.

HyperChem mactypununr spum smnepuk MNDO3 Ba PM3 metonnapuaan GhoiaanaHuiam.
By mMeTon aHUMKIUTW Ba OJMIMHTAH Ha3apuil HATWKAJAPHUHT aMalui HaTHOKaldapra SKUHINTH y4yH
xamja XxucoOnamaa Kylaiukka sra OYnraHiurd yd4yH Karta ads3amiudkra sra. Mognaa
MOJICKYJIaJapUHUHT YMYMHUI SHEPTUsICH, XOCWJI OYJHUIN SHEPruscH, XOCHJ OYIHII HCCUKIIHIH,
AJIEKTPOH SHEPTUSICH, PO SHEPTUSACH, TUIIOJT MOMEHTH, KUCIOPOJ aTOMUHUHT 3apsi, 3apsIHUHT
MOJIEKYJIaJla TAKCUMJIAHUILIN, JEKTPOH 3UUIMKHUHI MOJIEKYJaJa TaKCUMIIAHMILIN, MOJIEKYJIaHUHT
3D ty3unumu Ba OollKa HaTWKajdapu YpraHWwigu. Yap acocuia MOJJAIapHUHT XOCCalapuHH,
peakIMOH KOOWIMATMHH Ba Yylapra TETUIUIM XYJIOCaJapHU YHKApuIl MyMKdUH. OnuHraH
HaTHKajapra Kypa MoagaJapHUHT (aosl peaklMOH MapKa3iapu aHUKJIaHH.

JlactaBBan noiauQeHOIapHUHT (GeHon OuinaH KUMEBMH Xoccamapuuard ¢apkiapra
TyxTanub yramuz. MabiayMku, peHoniaru ruJpoKCcui TypyxXyu apoMaTuK Xainka OuiiaH p,m-TyTallyB
Xucooura TabCUpNAIINUO, MOJIEKYJAaHHHT JWIOJ BEKTOPH OCH30J XaJIKaCh TOMOH HyHairaH Ba
nuron kuitmatu n=1,55 D HU TamkuiI 3Tau.

3o
u=1,55D

nonvdeHoirIapaa TUAPOKCHIT TYPYXUHHUHT JKOWJIAITyBUra Kypa (U3HK-KAMEBHN XOCCAIAPUHUHT
y3rapuiu

Moana Homu | Moananusr | Jumon Ymymun
TY3WJIUIIN | MOMEHTH | DHEPTHUACH
Denon 1,55 -24783,16
' IpOXUHOH 0,001 -32213,06
[Tupokarexun 2,25 -32278,94
Pe3opuun 2,16 -32211,65

bomnanruy MojianapaaH aueTwieH, OyTuil, n300yTuil, TeNnTuil CIUPTIapu Ba peakiusiiap
HaTW)Kacujga OJMHraH BUHWI d¢upnap —  1-¢penun-2-Oyrunoxkcudtuie, 1-¢penumn-2-
U300yTUIOKCHATHIIEH Ba  1-(heHMI-2-TeNTHIOKCU-ITUJICHIAPHUHT T€OMETPUK  ONTHMaJJIall-
tupwirad 3D ymuamnu tacBupnapu Chem3D nactypupna, 3aps/ulapHUHT KUKHMaTiIapu, aTomiap
opacujaru OOF Y3YHJIUKJIApH Ba DJEKTPOH 3UWIMKHMHI MOJIEKYNaja TaKCUMJIAHUIINTa JOMP
xucobnam unuiapy MNDO3 Ba PM3 spum smnupuk yeymiapuna HyperChem 8 nmacrypuna [4]
amanra omnpwiu. OJMHraH HaTHKAIApHU KyiKaa Kentupwirad 1-4 -pacmiap/a KypuIll MyMKHH.



6)

2-pacm. 1-pennn-2-6yrunokcudTrieHHUHT 3D Ty3unumu (Chem3D) (a); MINDO3 sipum
SMIIMPHK YCYJ/1a XUCOOIaHTaHJaH CYHT aToMJIap opacuiaru

OoF y3yHymkiIapu (0) xama 3apsij] Ba 3JEKTPOH 3UWIMKHUHT Takcumianui (B) (HyperChem
7)



6)

3-pacm. 1-¢pennn-2-n300yrunokcudTiiieHHUHT 3D ty3mmmnm (Chem3D) (a); MINDO3 sipum
IMITUPHUK yCyJI/Ia XUCOOTaHTaHAaH CYHT aTOMIIap Opacuar

Oor y3yHinukiapu (0) xamza 3apsij Ba 3JeKTpoH 3uwIMKHUHT Takcumiianuiy (B) (HyperChem
7)



6)

4-pacM. 1-pernn-2-rentunokcudTriieHHUHT 3D Ty3mmumm (Chem3D) (a); MINDO3 spum
SMIIMPHK YCYJ/1a XUCOOIaHTaHJaH CYHT aToMJIap opacuaru

OorF y3yHnukiapu (6) xamza 3apsij Ba 3JeKTpoH 3uwIuKHUHT Takcumiianuiny (B) (HyperChem
7)

OnuHran HaTWXanapra TasHuO Xyjaoca KMITUII MyMKUHKH, XOCHJI OYIraH Oupukmanapia
BuHUI rypyxuaaru C=C aromiapu opacuaaru macoda (1-hennn-2-0yTmiokcndTiiieH Ba 1-henun-
2-u3zo0yTunokcudTuiesaa 1.3464 xamna 1-gpennn-2-rentunokcustunenna 1.3463) nactinadbku
Moj1a — eHuIaneTUIeHaaru yuookka Hucoaran (penmnanerunenna — 1.2068) y3okamras.
DONEeKTPOH OYITyT 3UYWINTH KUHMATH OJIMHTaH BUHUI dPUPIAPHUHT Xap yddalacuia XaM KUCIOPO]
atomuaa KopH (~0,402) sxaHauru Mabiaym OVIIIn.
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