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MP2 ÒÀ DFT ÄÎÑË²ÄÆÅÍÍß ÂÍÓÒÐ²ØÍÜÎÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ¯ ÄÈÍÀÌ²ÊÈ 2-
Ï²ÐÈÄÈÍ-2-²Ë-1Í-ÁÅÍÇ²Ì²ÄÀÇÎËÓ

Äîíåöüêèé íàö³îíàëüíèé óí³âåðñèòåò

Ó ðîáîò³ ïðåäñòàâëåí³ ðåçóëüòàòè DFT ³ MP2 òåîðåòè÷íèõ äîñë³äæåíü âíóòð³øíüî-
ìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè 2-ï³ðèäèí-2-³ë-1H-áåíç³ì³äàçîëó. Â íàáëèæåíí³ äàíèõ ìå-
òîä³â îäåðæàí³ ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè äëÿ êîíôîðìåð³â 2-ï³ðèäèí-2-³ë-1H-áåíçî-
³ì³äàçîëó, îö³íåí³ çíà÷åííÿ âíóòð³øí³õ áàð’ºð³â îáåðòàííÿ, ðîçðàõîâàí³ õ³ì³÷í³ çñóâè
ÿäåð 1H ³ 13C. Âèêîíàíî ïîð³âíÿëüíèé àíàë³ç ðîçðàõîâàíèõ òà åêñïåðèìåíòàëüíèõ
âåëè÷èí.

Âñòóï
Ïîõ³äí³ áåíç³ì³äàçîëó – ïåðñïåêòèâí³ ñïî-

ëóêè-ë³äåðè â äèçàéí³ ë³êàðñüêèõ ïðåïàðàò³â, ùî
ìàþòü àíòèì³êðîáíó, ïðîòèâ³ðóñíó òà ïðîòèðà-
êîâó àêòèâí³ñòü [1]. Ââåäåííÿ â ñòðóêòóðó áåíç³-
ì³äàçîëó ï³ðèäèíîâîãî ôðàãìåíòà çàáåçïå÷óº
äîäàòêîâèé êîîðäèíàö³éíèé öåíòð ³ â³äêðèâàº
øèðîê³ ìîæëèâîñò³ äëÿ ñòâîðåííÿ íà îñíîâ³ òàêî¿
ñòðóêòóðè á³îì³ìåòè÷íèõ êàòàë³òè÷íèõ ³ ñåíñîð-
íèõ ñèñòåì. 2-Ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîë
(PBI) º êëþ÷îâèì ñòðóêòóðíèì åëåìåíòîì ó äè-
çàéí³ àëîñòåðè÷íèõ àêòèâàòîð³â ãëþêîê³íàçè [2],
PBI òà ³íø³ 2-àðèëïîõ³äí³ áåíç³ì³äàçîëó âèÿâëÿ-
þòü âèñîêó ïðîòèðàêîâó àêòèâí³ñòü [3], òîìó
îäíèì ³ç íàïðÿì³â äîñë³äæåíü º ïîøóê åôåê-
òèâíèõ ³ ïðîñòèõ ìåòîä³â ñèíòåçó ñïîëóê äàíîãî
ðÿäó [3]. Êîìïëåêñè, ùî óòâîðþº ÐÂ² ç Pd(II), º
åôåêòèâíèìè êàòàë³çàòîðàìè ðåàêö³¿ Õåêà [4], ç
Co(II) – ñåíñîðè äëÿ âèçíà÷åííÿ àì³íîêèñëîò ó
âîäíîìó ñåðåäîâèù³ [5]. PBI òà éîãî ïîõ³äí³
ìàþòü ö³êàâ³ ôîòîõ³ì³÷í³ ³ ôîòîô³çè÷í³ âëàñòè-
âîñò³ [6]. Öå îáóìîâëþº âèêîðèñòàííÿ ÐÂ² ÿê
ìîäåëüíî¿ ñïîëóêè äëÿ âèçíà÷åííÿ âì³ñòó âîäè
³ äîñë³äæåííÿ ïðîöåñ³â ïåðåíåñåííÿ ïðîòîí³â ó
ìåìáðàíàõ ïàëèâíèõ åëåìåíò³â [7–9]. Åôåê-
òèâí³ñòü ³ ñåëåêòèâí³ñòü òàêèõ ñèñòåì áóäå çàëå-
æàòè â³ä êîíôîðìàö³éíèõ âëàñòèâîñòåé ï³ðè-
äèí³ë-áåíç³ì³äàçîëüíîãî ôðàãìåíòó. Ìåòîþ äàíî¿
ðîáîòè º êâàíòîâî-õ³ì³÷íå äîñë³äæåííÿ âíóòð³-
øíüîìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè ìîëåêóëè ÐÂ².

Åêñïåðèìåíòàëüíà ÷àñòèíà
Ñèíòåç 2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó

çä³éñíåíî â³äïîâ³äíî â³äîìî¿ ìåòîäèêè [10].
Ñïåêòðîñêîï³÷í³ ßÌÐ 1Í ³ 13Ñ äîñë³äæåííÿ âè-
êîíàí³ íà ïðèñòðî¿ Bruker Avance II 400 (400 ÌÃö
äëÿ ÿäåð 1Í ³ 100 ÌÃö äëÿ 13Ñ), ðîç÷èííèê –
äèìåòèëñóëüôîêñèä-d6, âíóòð³øí³é ñòàíäàðò –
òåòðàìåòèëñèëàí (ÒÌÑ). Ñïåêòðîñêîï³÷í³ äîñ-
ë³äæåííÿ çä³éñíþâàëè ïðè òåìïåðàòóð³ 298 Ê.

Óñ³ êâàíòîâî-õ³ì³÷í³ ðîçðàõóíêè âèêîíàí³

çà äîïîìîãîþ ïðîãðàìè GAUSSIAN03. Íà ïåð-
øîìó åòàï³ âèêîíóâàëàñü çàäà÷à îïòèì³çàö³¿ ìî-
ëåêóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿ ÐÂ², ï³ñëÿ ÷îãî âèêîíóâàâ-
ñÿ ðîçðàõóíîê ÷àñòîò ãàðìîí³÷íèõ êîëèâàíü òà
òåðìîäèíàì³÷íèõ ïàðàìåòð³â. Îòðèìàí³ ï³ñëÿ îï-
òèì³çàö³¿ ìîëåêóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿ ñòàö³îíàðí³
òî÷êè áóëè âèçíà÷åí³ ÿê ì³í³ìóìè, îñê³ëüêè äëÿ
íèõ áóëè â³äñóòí³ â³ä’ºìí³ çíà÷åííÿ àíàë³òè-
÷íèõ ãàðìîí³÷íèõ êîëèâàëüíèõ ÷àñòîò. Ïàðàìåò-
ðè ìîëåêóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿, åëåêòðîííî¿ áóäîâè
òà òåðìîäèíàì³÷í³ õàðàêòåðèñòèêè ìîëåêóëè
2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó ðîçðàõîâóâàëè
ç óðàõóâàííÿì êîðåëÿö³¿ åëåêòðîí³â ó ðàìêàõ ìå-
òîä³â ÌÐ2 ³ B3LYP ç áàçèñíèìè íàáîðàìè
6-31G ³ 6-311G(d,p).

Ðîçðàõóíîê õ³ì³÷íèõ çñóâ³â ÿäåð 1Í ³ 13Ñ ó
ìîëåêóë³ 2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó âèêî-
íàíî ìåòîäîì GIAO [11]. Äëÿ ðîçðàõóíêó âèêî-
ðèñòàí³ ð³âíîâàæí³ ãåîìåòð³¿ PBI, îòðèìàí³ â íà-
áëèæåíí³ ìåòîä³â MP2/6-311G(d,p) ³ B3LYP/6-
311G(d,p). Âïëèâ ðîç÷èííèêà (äèìåòèëñóëüôîê-
ñèä) âðàõîâàíî â ðàìêàõ ìîäåë³ ïîëÿðèçàö³éíî-
ãî êîíòèí³óìà (ÐÑÌ). Íà îñíîâ³ îòðèìàíèõ â
ðåçóëüòàò³ ðîçðàõóíêó êîíñòàíò ìàãí³òíîãî åê-
ðàíóâàííÿ (χ, ì.÷.), îö³íþâàëè âåëè÷èíè õ³ì³-
÷íèõ çñóâ³â (δ, ì.÷.) ÿäåð 1Í è 13Ñ â ìîëåêóë³
PBI. ßê ñòàíäàðò âèêîðèñòàíî òåòðàìåòèëñèëàí
(ÒÌÑ), äëÿ ÿêîãî áóëî âèêîíàíî ïîâíó îïòèì-
³çàö³þ ìîëåêóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿ òà ðîçðàõóíîê χ ç
âèêîðèñòàííÿì îäíàêîâîãî ð³âíÿ òåîð³¿ ³ áàçèñ-
íîãî íàáîðó. Âåëè÷èíè õ³ì³÷íèõ çñóâ³â ÿäåð 1Í
è 13Ñ íàõîäèëè ÿê ð³çíèöþ êîíñòàíò ìàãí³òíîãî
åêðàíóâàííÿ â³äïîâ³äíèõ ÿäåð â ìîëåêóë³ TMÑ ³
2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó.

Ðåçóëüòàòè òà ¿õ îáãîâîðåííÿ
Ð³âíîâàæíà ìîëåêóëÿðíà êîíô³ãóðàö³ÿ PBI

íà ïåðøîìó åòàï³ áóëà îòðèìàíà â íàáëèæåíí³
ìåòîä³â MP2/6-31G ³ B3LYP/6-31G (ðèñ. 1). Ó
äàíîìó âèïàäêó îáèäâà ôðàãìåíòè ìîëåêóëè



25

MP2 òà DFT äîñë³äæåííÿ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè 2-ï³ð³äèí-2-³ë-1í-áåíç³ì³äàçîëó

ISSN 0321-4095. Âîïðîñû õèìèè è õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè, 2014, ¹ 1

(ï³ðèäèíîâèé ³ áåíç³ì³äàçîëüíèé) ðîçòàøîâàí³
â îäí³é ïëîùèí³ ³ âåëè÷èíà òîðñ³éíîãî êóòà
N1–Ñ7–Ñ8–Ñ9 ñêëàäàº 00. Òàêà ð³âíîâàæíà êîí-
ô³ãóðàö³ÿ áóëà âèêîðèñòàíà ó ïîäàëüøèõ ðîçðà-
õóíêàõ äëÿ âèâ÷åííÿ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿
äèíàì³êè ï³ðèäèíîâîãî ôðàãìåíòà.

 

НВМО 

ВЗМО 

Ðèñ. 1. Ð³âíîâàæíà ìîëåêóëÿðíà êîíô³ãóðàö³ÿ

2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó, îòðèìàíà ìåòîäîì

ÌÐ2/6-31G òà â³çóàë³çàö³ÿ ãðàíè÷íèõ ìîëåêóëÿðíèõ

îðá³òàëåé

ßê êîîðäèíàòó âíóòð³øíüî-ìîëåêóëÿðíîãî
îáåðòàííÿ äëÿ äîñë³äæåííÿ âíóòð³øíüîìîëåêó-
ëÿðíî¿ äèíàì³êè â ìîëåêóë³ PBI âèêîðèñòàëè
òîðñ³éíèé êóò Θ=N1–Ñ7–Ñ8–Ñ9 (íóìåðàö³ÿ
àòîì³â â³äïîâ³äíî ðèñ. 1). Âåëè÷èíó Θ âàð³þâà-
ëè â ìåæàõ â³ä 00 äî 3600 ç êðîêîì 150 ïðè ïîâí³é
îïòèì³çàö³¿ âñ³õ ³íøèõ ãåîìåòðè÷íèõ ïàðàìåòð³â
ìîëåêóëè. Â íàáëèæåíí³ ìåòîä³â MP2/6-31G,
B3LYP/6-31G ðîçðàõîâàíî çì³íó ïîâíî¿ åíåðã³¿
ìîëåêóëè PBI ïðè âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíîìó
îáåðòàíí³ ï³ðèäèíîâîãî ôðàãìåíòà íàâêîëî
çâ’ÿçêó Ñ7–Ñ8 (ðèñ. 2). Âåëè÷èíà ∆Å – êîíôîð-
ìàö³éíà åíåðã³ÿ, ðîçðàõîâàíà ÿê ð³çíèöÿ ïîâíî¿
åíåðã³¿ êîíôîðìàö³¿ ìîëåêóëè PBI ç ïîòî÷íîþ
âåëè÷èíîþ êîîðäèíàòè Θ ³ ïîâíî¿ åíåðã³¿ êîí-
ôîðìåðà ç íàéìåíøîþ åíåðã³ºþ.
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Ðèñ. 2. Êðèâ³ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè

ìîëåêóëè PBI, ðîçðàõîâàí³ ìåòîäàìè B3LYP (1) ³ MP2 (2)

ç áàçèñíèì íàáîðîì 6-31G

Íà êðèâèõ (ðèñ. 2) ñïîñòåð³ãàºòüñÿ 4 ì³í³ìó-
ìè, ÿê³ â³äïîâ³äàþòü âåëè÷èíàì Θ=00, 1350, 2250

³ 3600 (ìåòîä ÌÐ2) ³ Θ=00, 1500, 2100 ³ 3600 (ìåòîä
B3LYP). Êîíôîðìàö³¿ ìîëåêóëè PBI ç âêàçàíè-
ìè âåëè÷èíàìè Θ íàäàí³ íà ðèñ. 3.

Êîíô³ãóðàö³¿ ìîëåêóëè 2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-
áåíç³ì³äàçîëó ç âåëè÷èíîþ Θ, ùî äîð³âíþþòü 00

³ 3600, – ³äåíòè÷í³ òà â³äïîâ³äàþòü îäíîìó êîí-

ôîðìåðó. Ì³í³ìóìè íà êðèâ³é, â³äïîâ³äí³ Θ=1350

³ Θ=2250 (ìåòîä ÌÐ2), à òàêîæ Θ=1500 ³ Θ=2100

(ìåòîä B3LYP) òàêîæ ³çîåíåðãåòè÷í³. Äàí³ êîí-
ô³ãóðàö³¿ õàðàêòåðèçóþòüñÿ îäíàêîâèì çíà÷åí-
íÿì âåëè÷èíè äèïîëüíîãî ìîìåíòó. Òîìó äàë³
ðîçãëÿäàºìî ò³ëüêè äâà êîíôîðìåðè: êîíôîðìåð
1 (Θ=00) ³ êîíôîðìåð 2 (Θ=1350 (ìåòîä ÌÐ2),
Θ=1500 (ìåòîä B3LYP)). Äåÿê³ ïàðàìåòðè ìîëå-
êóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿ êîíôîðìåð³â 1 ³ 2 ³ëþñòðóº
òàáë. 1. Äëÿ ïîð³âíÿííÿ íàâåäåí³ òàêîæ åêñïå-
ðèìåíòàëüíî âèçíà÷åí³ ïàðàìåòðè áåíç³ì³äàçîëü-
íîãî ôðàãìåíòà ó ñêëàä³ 2-ï³ðèäèí-4-³ë-1Í-áåíç-
³ì³äàçîëó [12]. Çàóâàæèìî, ùî ó âèïàäêó ìåòîäó
B3LYP ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêó êðàùå óçãîäæóþòü-
ñÿ ç åêñïåðèìåíòîì ïîð³âíÿíî ç ÌÐ2 ìåòîäîì.

 

Θ = 0º 

Θ = 225º 

Θ = 135º 

Ðèñ. 3. Êîíô³ãóðàö³¿ ìîëåêóëè

2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó ç Q=00, 1350 ³ 2250,

ùî â³äïîâ³äàþòü ì³í³ìóìàì íà êðèâ³é

âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíîãî îáåðòàííÿ, (ìåòîä ÌÐ2/6-31G)

Îòðèìàí³ êðèâ³ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿
äèíàì³êè äîçâîëÿþòü ðîçðàõóâàòè âåëè÷èíè
áàð’ºð³â âíóòð³øíüîãî îáåðòàííÿ â ìîëåêóë³ PBI,
â³äïîâ³äí³ ïåðåõîäàì êîíôîðìåð 1→êîíôîðìåð
2 (∆Å1→2) ³ êîíôîðìåð 2→êîíôîðìåð 1 (∆Å2→1).
Ðîçðàõîâàí³ âåëè÷èíè íàäàí³ ó òàáë. 2. Ó âèïàä-
êó ìåòîäó B3LYP ðîçðàõîâàíà âåëè÷èíà ∆Å1→2

íåïîãàíî ñï³âïàäàº ç åêñïåðèìåíòàëüíèì çíà-
÷åííÿì äëÿ áàð’ºðó âíóòð³øíüîãî îáåðòàííÿ,
îäåðæàíîãî ìåòîäàìè ßÌÐ 1Í (63,6 êÄæ/ìîëü) ³
13Ñ (59,4 êÄæ/ìîëü) ñïåêòðîñêîï³¿ [13].

Äëÿ âèçíà÷åíèõ êîíôîðìåð³â ìîëåêóëè PBI
ðîçðàõîâàí³ âåëè÷èíè õ³ì³÷íèõ çñóâ³â ÿäåð 1Í ³
13Ñ (òàáë. 3). Äëÿ öüîãî âèêîíàíà îïòèì³çàö³ÿ
ìîëåêóëÿðíî¿ ãåîìåòð³¿ êîíôîðìåð³â 1 ³ 2 â íà-
áëèæåíí³ ìåòîä³â MP2/6-311G(d,p) ³ B3LYP/
6-311G(d,p) ³ ðîçðàõóíîê êîíñòàíò ìàãí³òíîãî åê-
ðàíóâàííÿ ÿäåð (ìåòîä GIAO). Îòðèìàí³ õ³ì³÷í³
çñóâè äëÿ îáîõ êîíôîðìåð³â ïîð³âíÿëè ç â³äïî-
â³äíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè. Ó íàáëè-
æåíí³ ìåòîäó B3LYP âåëè÷èíà ñåðåäíüîêâàäðà-
òè÷íîãî â³äõèëåííÿ s º çíà÷íî ìåíøîþ ïîð³âíÿ-
íî ç ðåçóëüòàòàìè ðîçðàõóíêó ìåòîäîì ÌÐ2
(òàáë. 3). Äëÿ êîíôîðìåðà ç íàéìåíøîþ åíåð-
ã³ºþ (1) â óñ³õ âèïàäêàõ ñïîñòåð³ãàºòüñÿ íàéêðà-
ùå â³äòâîðåííÿ åêñïåðèìåíòàëüíèõ âåëè÷èí δ
ïîð³âíÿíî ç êîíôîðìåðîì 2. Çàóâàæèìî êðàùå
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MP2 òà DFT äîñë³äæåííÿ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè 2-ï³ð³äèí-2-³ë-1í-áåíç³ì³äàçîëó

âåëè÷èí õ³ì³÷íèõ çñóâ³â ÿäåð ìîëåêóëè PBI ó
âèïàäêó êîíôîðìåðó 1 óçãîäæóºòüñÿ ç ðåçóëüòà-
òàìè äîñë³äæåííÿ âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíî¿ äè-
íàì³êè ìîëåêóëè.

Âèñíîâêè
Ó íàáëèæåíí³ ìåòîä³â MP2/6-31G òà

B3LYP/6-31G äîñë³äæåíî ìîëåêóëÿðíó ñòðóêòóðó
òà âíóòð³øíüîìîëåêóëÿðíó äèíàì³êó ìîëåêóëè
2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó. Ïîêàçàíî íà-
ÿâí³ñòü äâîõ êîíôîðìåð³â äëÿ ìîëåêóëè PBI,
íàéá³ëüø ñòàá³ëüíîþ º êîíôîðìàö³ÿ ìîëåêóëè
ç êîîðäèíàòîþ Θ=00. Âèçíà÷åíî áàð’ºðè âíóò-
ð³øíüîìîëåêóëÿðíîãî îáåðòàíÿ. Ìîëåêóëà
2-ï³ðèäèí-2-³ë-1Í-áåíç³ì³äàçîëó º êîíôîðìà-
ö³éíî ëàá³ëüíîþ. Åêñïåðèìåíòàëüíî ³ â íàáëè-
æåíí³ ìåòîä³â MP2/6-311G(d,p) òà B3LYP/
6-311G(d,p) äîñë³äæåí³ ïàðàìåòðè ßÌÐ 1Í ³ 13Ñ
ñïåêòð³â ìîëåêóëè PBI. Íàéêðàùå óçãîäæåííÿ
åêñïåðèìåíòàëüíèõ ³ ðîçðàõîâàíèõ âåëè÷èí ñïî-
ñòåð³ãàºòüñÿ ó âèïàäêó êîíôîðìåðó ç íàéìåí-
øîþ åíåðã³ºþ â ðàìêàõ ìåòîäó B3LYP/
6-311G(d,p). Âðàõóâàííÿ ñîëüâàòàö³éíèõ åôåêò³â
âåäå äî ïîêðàùåííÿ â³äòâîðåííÿ åêñïåðèìåí-
òàëüíèõ õ³ì³÷íèõ çñóâ³â ÿäåð 1Í ìîëåêóëè PBI.

Ïîäÿêà
Ðîáîòà áóëà âèêîíàíà ç âèêîðèñòàííÿì

îá÷èëþâàëüíèõ ïîòóæíîñòåé îá’ºäíàíîãî ðîç-

ðàõóíêîâîãî êëàñòåðó ÍÒÊ«²íñòèòóò ìîíîêðèñ-
òàë³â» òà ²íñòèòóòó ñöèíòèëÿö³éíèõ ìàòåð³àë³â
ÍÀÍ Óêðà¿íè ó ñêëàä³ Óêðà¿íñüêîãî íàö³îíàëü-
íîãî ´ð³äà.
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Åêñïåðèìåíòàëüí³ òà ðîçðàõîâàí³ õ³ì³÷í³ çñóâè (δδδδδ, ì.÷.)  ÿäåð 1Í ³ 13Ñ ìîëåêóëè PBI

Ïðèì³òêà: * – íå âðàõîâóâàëè âåëè÷èíó δ äëÿ ðóõëèâîãî ïðîòîíà Í5.

Конформер 1 Конформер 2 Атом MP2 B3LYP B3LYP/РСМ MP2 B3LYP B3LYP/РСМ Експеримент 

С1 132,15 127,25 126,08 133,14 128,63 126,49 118,93 
С2 132,41 127,75 129,14 132,60 127,90 129,23 122,42 
С3 157,25 152,08 151,42 157,48 151,57 150,9 143,79 
С4 133,19 129,67 130,91 133,03 129,99 131,12 122,42 
С5 144,55 139,96 141,53 144,86 139,81 141,75 134,8 
С6 120,33 114,25 117,40 119,57 112,64 117,22 111,83 
С7 158,48 154,9 157,16 156,82 153,4 156,63 148,62 
С8 155,98 155,79 155,05 160,10 155,23 154,71 150,27 
С9 133,46 127,1 128,07 133,41 122,52 127,25 123,78 
С10 143,94 141,83 144,96 142,89 140,7 144,87 136,6 
С11 156,77 154,9 157,16 159,21 157,5 158,24 148,79 
С12 135,24 128,39 131,77 134,93 127,3 131,27 121,22 
σ 10,31 6,11 7,46 10,64 6,10 7,42 – 
R 0,98 0,99 0,99 0,98 0,98 0,99  
Н1 8,3114 8,04 8,244 8,4027 8,14 8,262 7,63 
Н2 7,628 7,441 7,777 7,6677 7,464 7,783 7,14 
Н3 7,6081 7,439 7,800 7,627 7,457 7,817 7,14 
Н4 7,8177 7,526 8,063 7,7757 7,487 8,077 7,51 
Н5 10,223 9,690 10,846 8,4752 8,536 10,415 12,88 
Н6 9,0363 8,732 8,852 7,7789 7,536 8,37 8,47 
Н7 8,0075 7,875 8,392 7,9712 7,778 8,389 7,90 
Н8 8,802 8,791 9,132 9,1272 9,139 9,258 8,67 
Н9 7,5145 7,255 7,819 7,5901 7,204 7,798 7,41 
σ 0,425 0,248 0,541 0,478 0,434 0,540  

R* 0,92 0,94 0,99 0,68 0,68 0,90  



28 ISSN 0321-4095. Âîïðîñû õèìèè è õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè, 2014, ¹ 1

Î.Â. Ðàêøà, Þ.Â. Áåðåñòíºâà, Ê.Â. Ðóëüîâà, Â.Ì. Ìèõàëü÷óê

2011. – Vol.9. – P.7097-7104.

6. Guin M., Maity S., Patwari G.N. Infrared-optical double

resonance spectroscopic measurements on 2-(22 -

Pyridyl)benzimidazole and its hydrogen bonded complexes with

water and methanol // Phys. Chem. A. – 2010. – Vol.114. –

P.8323-8330.

7. 2-(22 -Pyridyl)benzimidazole as a fluorescent probe of

hydration of Nafion membranes / Iyer S.S., Dhrubajyoti S., Dey

A., Kundu A. et al // Indian J. Chem. – 1999. – Vol.38A. –

P.1223-1227.

8. Iyer E.S.S., Datta A. Microheterogeneity in native and

cation-exchanged Nafion membranes // J. Phys. Chem. B. –

2012. – Vol.116. – P.9992-9998.

9. Iyer E.S.S., Datta A. Influence of external electrolyte on

ion exchange in Nafion membranes // RSC Advances – 2012. –

Vol.2. – P.8050-8054.

10. Thakur P., Chakravortty V., Dash K.C. Synthesis and

characterization of lanthanide (III) complexes of 5-methyl-2-

(2’-pyridyl)benzimidazole and 2-(2’-pyridyl)benzimidazole //

Indian Journal of Chemistry. – 1999. – Vol.38A. – P.1223-1227.

11. Wolinski K., Hilton J.F., Pulay P. Efficient

implementation of the gauge-independent atomic orbital method

for NMR chemical shift calculations // J. Am. Chem. Soc. –

1990. – Vol.112. – P.8251-8260.

12. Geiger D.K., Bond C.J. 2-(Pyridin-4-yl)-1H-

benzimidazole // Acta Cryst. Section E. – 2013. – E69. – P.869.

13. Variable-temperature NMR studies of 2-(pyridin-2-yl)-

1H-benzo[d]imidazole / Anchi Yeh, Chi-Yu Shih, Lieh-Li Lin

et al // Life Science Journal. – 2009. – Vol.6. – ¹ 4. – P.1-4.

Íàä³éøëà äî ðåäàêö³¿ 16.12.2013




