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issledowanie hromatografi�eskogo
powedeniq nekotoryh geterocikli�eskih
azotsoderva�ih proizwodnyh adamantana

s�w� kURBATOWA� s��� kUDRQ�OW �

pROIZWODNYE ADAMANTANA QWLQ�TSQ WESXMA INTERESNYM KLASSOM SOEDINENIJ�
MNOGIE IZ NIH PROQWLQ�T BIOLOGI�ESKU� AKTIWNOSTX� oSOBENNO PERSPEKTIWNY

W �TOM OTNO�ENII AZOTSODERVA�IE �W TOM �ISLE GETEROCIKLI�ESKIE� SOEDINE�
NIQ� NEKOTORYE IZ NIH UVE ISPOLXZU�TSQ W MEDICINSKOJ PRAKTIKE �NAPRIMER�
PREPARATY REMANTADIN I MIDANTAN��

�� wWEDENIE

rAZRABOTKA METODIK GAZOHROMATOGRAFI�ESKOGO ANALIZA DANNYH SOEDINENIJ� IH IDEN�
TIFIKACIQ W SLOVNYH SMESQH NA RAZLI�NYH STADIQH SINTEZA ILI OPREDELENIE PRI�
MESEJ W GOTOWYH PREPARATAH PREDPOLAGA�T WOZMOVNOSTX APRIORNOGO PREDSKAZANIQ

WELI�IN UDERVIWANIQ�
wELI�INY UDERVIWANIQ W GAZOVIDKOSTNOJ HROMATOGRAFII� KAK IZWESTNO� OPREDE�

LQ�TSQ W PERWU� O�EREDX MOLEKULQRNOJ STRUKTUROJ SORBATA I NEPODWIVNOJ FAZY�
nA PRAKTIKE PROGNOZIROWANIE WELI�IN UDERVIWANIQ OSNOWYWAETSQ� KAK PRAWILO� NA
POSTROENII KORRELQCIONNYH ZAWISIMOSTEJ� SWQZYWA��IH IH S FIZIKO�HIMI�ESKIMI
HARAKTERISTIKAMI I STRUKTUROJ SORBATOW ����	� uDERVIWANIE SORBATOW OBY�NO RAS�
SMATRIWAETSQ W PREDELAH GOMOLOGI�ESKIH RQDOW ILI OPREDELENNYH DOSTATO�NO UZKIH

KLASSOW� PRI �TOM WELI�INY UDERVIWANIQ �A�E WSEGO SWQZYWA�TSQ S �ISLOM ATO�
MOW UGLERODA W MOLEKULE SORBATA� iZWESTNY TAKVE ADDITIWNYE SHEMY� W KOTORYH
DLQ RAS�ETA WELI�IN UDERVIWANIQ ISPOLXZU�TSQ INKREMENTY SWQZEJ ILI STRUKTUR�
NYH GRUPP �
��	� bOLX�OE �ISLO RABOT POSWQ�ENO TOPOLOGI�ESKIM SHEMAM RAS�ETA

PARAMETROW UDERVIWANIQ� OSNOWANNYM NA ISPOLXZOWANII �ISLA wINERA �ZAWISQ�EGO
OT RAZMEROW MOLEKULY I WZAIMNOGO RASPOLOVENIQ ATOMOW UGLERODA� ILI INDEKSOW

SWQZANNOSTI RAZLI�NYH PORQDKOW ��� �	�
bOLX�EJ UNIWERSALXNOSTX� OBLADA�T KORRELQCII WELI�IN UDERVIWANIQ S FIZI�

KO�HIMI�ESKIMI SWOJSTWAMI SORBATOW �
��	�uDERVIWANIE SORBATOW SWQZYWA�T S TEM�
PERATUROJ KIPENIQ� POKAZATELEM PRELOMLENIQ� MOLXNOJ REFRAKCIEJ� MOLXNYM OB��
EMOM�MOLEKULQRNOJ MASSOJ� DIPOLXNYM MOMENTOM MOLEKULY� KONSTANTAMIgAMMETA�
tAFTA I T�D�pRI �TOM �EM SLOVNEE MOLEKULQRNAQ STRUKTURA� TEM BOLX�EE KOLI�EST�
WO PARAMETROW PRIHODITSQ ISPOLXZOWATX�

�kURBATOWA sWETLANA wIKTOROWNA�kUDRQ�OW sERGEJ �RXEWI�� HIMIKO�BIOLOGI�ESKIJ FAKULX�

TET sAMARSKOGO GOSUDARSTWENNOGO UNIWERSITETA



��
 s�w� kURBATOWA� s��� kUDRQ�OW

iZWESTNO� �TO UDERVIWANIE SORBATA OPREDELQETSQ GLAWNYM OBRAZOM �NERGIEJ MEV�
MOLEKULQRNYH WZAIMODEJSTWIJ S NEPODWIVNOJ FAZOJ ��	� �NERGIQ WZAIMODEJSTWIQ

DWUH MOLEKUL SKLADYWAETSQ IZ �NERGII NESPECIFI�ESKIH FIZI�ESKIH WZAIMODEJST�
WIJ �DISPERSIONNOGO� INDUKCIONNOGO I ORIENTACIONNOGO� I �NERGII SPECIFI�ESKOGO
DONORNO�AKCEPTORNOGO WZAIMODEJSTWIQ� dLQ DWUH MOLEKUL �NERGIQ FIZI�ESKIH WZA�
IMODEJSTWIJ ZAWISIT OT IH STATI�ESKOJ POLQRIZUEMOSTI� POTENCIALA IONIZACII I
DIPOLXNOGO MOMENTA ��� 
	�

dIFFERENCIALXNAQ MOLXNAQ SWOBODNAQ �NERGIQ SORBCII PREDSTAWLQET SOBOJ SUM�
MU �NERGIJ WSEH WIDOW MEVMOLEKULQRNYH WZAIMODEJSTWIJ� nA PRAKTIKE� ODNAKO�
UDERVIWANIE SORBATA UDOBNEE HARAKTERIZOWATX WELI�INOJ LOGARIFMI�ESKOGO INDEK�
SA UDERVIWANIQ� KOTORU� MOVNO WYRAZITX �EREZ �NERGII SORBCII STANDARTOW �N�
ALKANOW� I ISSLEDUEMOGO SORBATA ��	� pOSKOLXKU WELI�INA INDEKSA UDERVIWANIQ SOR�
BATA PROPORCIONALXNA DIFFERENCIALXNOJ MOLXNOJ SWOBODNOJ �NERGII SORBCII� MOV�
NO PREDPOLOVITX� �TO WID ZAWISIMOSTI INDEKSA UDERVIWANIQ OT POLQRIZUEMOSTI�
POTENCIALA IONIZACII I DIPOLXNOGO MOMENTA MOLEKULY SORBATA OSTAETSQ TEM VE�
�TO I DLQ �NERGII SORBCII�

w SLU�AE PROIZWODNYH ADAMANTANA OSNOWNOJ TRUDNOSTX� PRI POSTROENII MODE�
LEJ UDERVIWANIQ QWLQETSQ OTSUTSTWIE �KSPERIMENTALXNYH DANNYH PO WELI�INAM

UDERVIWANIQ PREDSTAWITELEJ TEH ILI INYH GOMOLOGI�ESKIH RQDOW� kAK PRAWILO�
PRIHODITSQ RASSMATRIWATX NE RQDY GOMOLOGOW� SINTEZ KOTORYH ZATRUDNEN ILI NE�
WOZMOVEN� A SOEDINENIQ� SODERVA�IE RAZLI�NYE FUNKCIONALXNYE GRUPPY U UZLOWYH

ILI MOSTIKOWYH ATOMOW UGLERODA ADAMANTANOWOGO KARKASA� iMENNO PO�TOMU ZDESX
NE WSEGDA PRIMENIMY TE KORRELQCIONNYE URAWNENIQ� KOTORYE OBY�NO ISPOLXZU�T
DLQ OPISANIQ UDERVIWANIQ SORBATOW W PREDELAH GOMOLOGI�ESKIH RQDOW� pROGNOZI�
ROWANIE INDEKSOW UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA MOVET BYTX OSU�ESTWLENO

LI�X S ISPOLXZOWANIEM NESKOLXKIH STRUKTURNYH I FIZIKO�HIMI�ESKIH PARAMETROW
�TIH SOEDINENIJ�

w OB�EM SLU�AE �MPIRI�ESKAQ MODELX HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ MOVET

BYTX PREDSTAWLENA W WIDE URAWNENIQ� SWQZYWA��EGO WELI�INU UDERVIWANIQ Z S NA�
BOROM PARAMETROW� HARAKTERIZU��IH KAVDOE IZ RASSMATRIWAEMYH SOEDINENIJ�

Z � F �P�� P�� ���� Pi� ���� Pm� a�� a�� ���� aj� ���� an�� ���

GDE F � FUNKCIQ OT STRUKTURNYH ILI FIZIKO�HIMI�ESKIH PARAMETROW Pi� wHODQ�IE
W URAWNENIE WELI�INY aj QWLQ�TSQ �ISLOWYMI KO�FFICIENTAMI MODELI�

�� �KSPERIMENTALXNAQ �ASTX

iNDEKSY UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA OPREDELENY NA HROMATOGRAFE

�cWET����� S PLAMENNO�IONIZACIONNYM DETEKTOROM� iSPOLXZOWALASX KOLONKA IZ NER�
VAWE��EJ STALI S WNUTRENNIM DIAMETROM � MM� DLINOJ � M� IME��AQ �FFEKTIW�
NOSTX PO ADAMANTANU NE NIVE ���� � ���� TEORETI�ESKIH TARELOK�w KA�ESTWE TWERDO�
GO NOSITELQ ISPOLXZOWAN HROMATON N�AW S ZERNENIEM ���
� � ���
� MM� nEPODWIVNAQ
FAZA APIEZON L BYLA NANESENA NA TWERDYJ NOSITELX W KOLI�ESTWE ��� OT EGO MAS�
SY� iNDEKSY UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA OPREDELQLI PRI TEMPERATURE

KOLONKI 

��s � TEMPERATURE ISPARITELQ 
���C I OB�EMNOJ SKOROSTI GAZA�NOSITELQ
�AZOTA� 
�SM��MIN� w KOLONKU WWODILI ����� MKL NASY�ENNYH RASTWOROW SORBATOW W
ACETONE� w KA�ESTWE STANDARTOW DLQ IZMERENIQ INDEKSOW UDERVIWANIQ ISPOLXZOWANY

N�ALKANY S �ISLOM ATOMOW UGLERODA OT � DO ���



iSSLEDOWANIE HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ NEKOTORYH PROIZWODNYH ADAMANTANA ���

pRI WY�ISLENII INDEKSOW UDERVIWANIQ NAMI ISPOLXZOWALISX RAS�ETNYE ZNA�
�ENIQ MOLEKULQRNYH PARAMETROW� rAS�ET OSU�ESTWLEN POLU�MPIRI�ESKIM METODOM

PM�� pOLQRIZUEMOSTX� PLO�ADX POWERHNOSTI I DIPOLXNYJ MOMENT RASS�ITANY S

U�ETOM GEOMETRII MOLEKULY� SOOTWETSTWU��EJ MINIMUMU EE OB�EJ �NERGII�

�� rEZULXTATY I IH OBSUVDENIE

tABLICA �
iNDEKSY UDERVIWANIQ NEKOTORYH AZOTSODERVA�IH PROIZWODNYH ADAMANTANA

I PARAMETRY� ISPOLXZUEMYE DLQ POSTROENIQ MODELI UDERVIWANIQ
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ZDESX S�
�

A� � POWERHNOSTX MOLEKULY� �� D � DIPOLXNYJ MOMENT� ��
�

A� � POLQRIZUE�
MOSTX MOLEKULY�

w TABL� � PREDSTAWLENY �KSPERIMENTALXNO POLU�ENNYE ZNA�ENIQ INDEKSOW UDER�
VIWANIQ NEKOTORYH PROIZWODNYH ADAMANTANA� TAM VE PRIWEDENY WELI�INY POWERH�
NOSTEJ� DIPOLXNYH MOMENTOW I POLQRIZUEMOSTEJ MOLEKUL RASSMATRIWAEMYH SOEDI�
NENIJ�

w �ISLO PARAMETROW URAWNENIQ ��� NAMI NE BYL WKL��EN POTENCIAL IONIZACII�
POSKOLXKU KORREKTNYJ RAS�ET DANNOJ WELI�INY POKA NE PREDSTAWLQETSQ WOZMOVNYM�
wMESTO �TOGO DLQ RAS�ETA INDEKSOW UDERVIWANIQ BYLI ISPOLXZOWANY WELI�INY PO�
WERHNOSTEJ MOLEKUL�
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rIS��� zAWISIMOSTX INDEKSOW UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA
OT WELI�INY POWERHNOSTI MOLEKULY �NUMERACIQ TO�EK SOOTWETSTWUET TABL���
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nA RIS� � IZOBRAVEN GRAFIK ZAWISIMOSTI INDEKSOW UDERVIWANIQ RASSMATRIWAE�
MYH SOEDINENIJ OT WELI�INY POWERHNOSTI MOLEKULY� IME��IJ WID GIPERBOLY� tA�
KOJ WID ZAWISIMOSTI MOVET BYTX OB�QSNEN WLIQNIEM DWUH FAKTOROW� DEJSTWU��IH
W PROTIWOPOLOVNYH NAPRAWLENIQH� wO�PERWYH� UWELI�ENIE POWERHNOSTI MOLEKULY

SORBATA PRIWODIT K TOMU� �TO W OB�EME NEPODWIVNOJ VIDKOJ FAZY UWELI�IWAET�
SQ KOLI�ESTWO EE KONTAKTOW S �LEMENTARNYMI ZWENXQMI MAKROMOLEKUL� �TO DOLV�
NO SOOTWETSTWOWATX UWELI�ENI� UDERVIWANIQ� wO�WTORYH� DLQ GROMOZDKIH MOLEKUL
UWELI�ENIE IH RAZMEROW PRIWODIT K ZATRUDNENI� PROCESSA PRONIKNOWENIQ W OB��
EM NEPODWIVNOJ FAZY� PRI �TOM WZAIMODEJSTWIE MOVET PROISHODITX TOLXKO S TEMI

MOLEKULAMI NEPODWIVNOJ FAZY� KOTORYE RASPOLOVENY NEPOSREDSTWENNO NA GRANICE

RAZDELA GAZOWOJ I VIDKOJ FAZ� �TO DOLVNO PRIWODITX K UMENX�ENI� UDERVIWANIQ�
u�ITYWAQ TAKU� OSOBENNOSTX HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ RASSMATRIWAEMYH

SOEDINENIJ� MY ISPOLXZOWALI URAWNENIE ��� W SLEDU��EM WIDE�

I � a� � a�S � a�
�

S
� a��� a��

� �
�

GDE S� �� � � PLO�ADX POWERHNOSTI� POLQRIZUEMOSTX I DIPOLXNYJ MOMENT MOLEKULY�
a�� a�� a�� a�� a� � �ISLOWYE KO�FFICIENTY� DLQ KOTORYH NAMI POLU�ENY SLEDU��IE

ZNA�ENIQ� a� � ��� �� ���� a� � ��� �� a� � �� �
 ���� a� � ��� 
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tABLICA 

rEZULXTATY RAS�ETA INDEKSA UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA
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pRIME�ANIE� STANDARTNOE OTKLONENIE � ��

rEZULXTATY RAS�ETA INDEKSOW UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA PREDSTAW�
LENY W TABL� 
� sTANDARTNOE OTKLONENIE RAS�ETNYH WELI�IN INDEKSA UDERVIWANIQ
OT �KSPERIMENTALXNYH SOSTAWLQET �� ED� IND�� NAIBOLX�EE OTKLONENIE �
� ED� IND��
NABL�DAETSQ DLQ ��FENIL���ADAMANTILGIDROPIRAZOLA�kORRELQCIQ RAS�ETNYH I �KS�
PERIMENTALXNYH WELI�IN INDEKSOW PREDSTAWLENA NA RIS� 
� kAK WIDNO IZ RISUNKA� W
CELOM SOWPADENIE RAS�ETNYH I �KSPERIMENTALXNYH WELI�IN UDOWLETWORITELXNOE�

hOTQ URAWNENIE �
� NE OBESPE�IWAET TO�NOSTI RAS�ETA INDEKSOW UDERVIWANIQ

PROIZWODNYH ADAMANTANA� NEOBHODIMOJ DLQ IH IDENTIFIKACII� ODNAKO ONO MOVET
BYTX ISPOLXZOWANO DLQ PRIBLIZITELXNOJ OCENKI POSLEDOWATELXNOSTI �L�IROWANIQ

OTDELXNYH KOMPONENTOW SMESI POLNOSTX� ILI �ASTI�NO IZWESTNOGO SOSTAWA I DLQ

PROGNOZIROWANIQ INDEKSOW UDERVIWANIQ TEH SOEDINENIJ� HROMATOGRAFI�ESKIJ ANA�
LIZ KOTORYH OSU�ESTWLQETSQ WPERWYE�

w RAMKAH RAZWIWAEMOGO PODHODA PREDSTAWLQETSQ NEOBHODIMYM TO�NEE OPREDELQTX

MOLEKULQRNYE HARAKTERISTIKI SORBATOW� WKL��IW W IH �ISLO DOPOLNITELXNYE PA�
RAMETRY �W TOM �ISLE HARAKTERISTIKI MOLEKUL NEPODWIVNOJ FAZY�� kROME TOGO�
PERSPEKTIWNYM PREDSTAWLQETSQ PRQMOJ RAS�ET DIFFERENCIALXNOJ MOLXNOJ SWOBOD�
NOJ �NERGII SORBCII SOEDINENIJ S U�ETOM STRUKTURNYH PARAMETROW KAK MOLEKULY



iSSLEDOWANIE HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ NEKOTORYH PROIZWODNYH ADAMANTANA ���

SORBATA� TAK I �LEMENTARNOGO ZWENA MAKROMOLEKULY NEPODWIVNOJ FAZY S POSLEDU��
�EJ INTERPRETACIEJ REZULXTATOW W EDINICAH INDEKSA UDERVIWANIQ PRI MINIMALXNO

WOZMOVNOM KOLI�ESTWE �ISLOWYH KO�FFICIENTOW W KORRELQCIONNOM URAWNENII� TRE�
BU��IH OPREDELENIQ PO �KSPERIMENTALXNYM ZNA�ENIQM WELI�IN UDERVIWANIQ�
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rIS�
� kORRELQCIQ �KSPERIMENTALXNYH I RAS�ETNYH WELI�IN INDEKSOW
UDERVIWANIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA �NUMERACIQ TO�EK SOOTWETSTWUET TABL���

�� wYWODY

oPREDELENY LOGARIFMI�ESKIE INDEKSY UDERVIWANIQ NEKOTORYH GETEROCIKLI�ESKIH

AZOTSODERVA�IH PROIZWODNYH ADAMANTANA NA KOLONKE S NEPOLQRNOJ NEPODWIVNOJ

FAZOJ� RASS�ITANY NEKOTORYE MOLEKULQRNYE PARAMETRY IZU�ENNYH SOEDINENIJ� pO�
LU�ENNYE DANNYE ISPOLXZOWANY DLQ POSTROENIQ MODELI UDERVIWANIQ ISSLEDUEMYH

PROIZWODNYH ADAMANTANA�
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