BicHuk MpukapnaTcbkoro yHiBepcuTeTy iM.B.CTedaHuka. Cepia "Ximia”
OkcaHa BepcTa - Agnow, OkcaHa Cna6sk

BEMNYNHN E®GEKTUBHNX 3APALIB B TAHLKOSI
CMMETPNYHNX | HECMMETPUYHWX MOJIIMETULLB

Betyn

CuHTe30BaHi cumeTpuyHi [1, €.83] i HecemeTpuuHi c.4l; 3, ¢ 1350]
rpuMeTuHU Bynnm pospaxosaHi metogom MOX [4, ¢.435]. Ha ocHoBi mporpamu
HMO [4, c¢5] Ta napametpis CrtpeiTtsisepa [5, c.44; 6, c.455] 6yno
po3paxoBaHo etheKTUBHI 3apsaau B MONIMETVHOBOMY NaHLIO3i CUMETPUYHUX i
HECUMETPUYHMX NONIMETUHIB.

B oCHOBHOMY i 30ypKEHOMY CTaHi X BEMUYMHM MOPIBHSHO 3 aHa/ioramm
6e3 3-MeTWUMbHOro 3aMiCHMKa. 30Kpema, eqEeKTMBHI 3apsgn CUMEOWNYHMX
TPMMETUHIB  piBHI HAa nNepwoMy | Ha TPeTbOMy aTtoMax BYr/elro
noniMeTMHOBOro naHutora (tabn.l). PiBHICTb 3apafiB cnocTepiraeTbCs i B iX
aHanorie 6e3 3-mMeTWIbHOro 3amicHMKa (ra6n.2). 3HayeHHs LMX BEANYMH
HeraTVBHi B OCHOBHOMY CTaHi i NO3UTMBHI B 30ympkeHOMYy eTaH! fK Ans
noxigHMx 3-MeTuaneniguHito  Tak i ana ix aHanorie 6e3 3-MeTUIbHOro
3aMicHuKa (Tabn.1-4).

Tabnus 1

BennunHu Tc-3apsgiB B TPUMETUHOBOMY flaHL03i cnonyk (1-8)
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KBaHTOBO-
Ne K, XiMiYHWIA Yy 42 A IR
CTaH
1 AH3 G 0 -0,1179 0,0629 0,1135 10.3001
3 0,0830 -0,0698 0,019 32091
2 CH3 6-OH 0 -0,0225 0,0040 - 0,0570 03177
3 0,0725 0,0580 0,0658 0,3067
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MpopoBXeHHA Tab6n.1l

3 cH5 H 0 -0,1115 0,0674  0,1146  0,2854
3 -0,0920 10,0013  0,0622  0,2831

4 CH2CEH5 H 0 -0,1115 0,0695 - 0,0603  0,2831
3 0,0823 0,0083 0,0604  0,2863

5 CH2C6H5 6-CH3 0 -0,1008 0,0671 - 0,1119  0,2826
3 0,1125 0,0672 01200  0,2830

6 CeH5 H 0 -0,1024 0,0662 - 0,1124  0,3450
3 0,0850 0,0619 0,0979  0,3544

7 CIH7 H 0 -0,0993 0,0644  0,1091 0,3541
3 0,0130 0,0569 0,0806 0,3848

H C6H5 BeH3o 0 -0,0993 0,0644 - 0,1091  0,3514
[n 3 0.0838 0,0535 0,0915 0,3518

Y 1-0- 0 -0,1155 0,0522 - 0,1118  0,3533
C6H4-8-8 3 0,0205 0,0740 0,0837  0,3500

BennunHn edeKTMBHMX 3apsgiB Yy 3-MeTun3aMilleHnMX MONIMETMHIB Ha
KpaliHiX aTomax MoMiMETMHOBOIO faHutora BuWLi, HDK Yy TX aHanoris, LIO
NiATBEPAKYE NeKTPOHOAOHOPHWI eqieKT MeTUIbHOT rpynin (OCHOBHWIA CTaH). Y
30y pKeHOMY CTaHi CnocTepiraeTbCs NPoTUNEXHe aBumLLe (Tabn.1-4).

Tabnnuya 2
BennunHy edeKTUBHUX 3apsifiB CNOMYK-aHA/I0TiB CUMETPUYHIX
TPUMETUHIB (6€3 3-METUIbHOrO 3aMiCHUKa)
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MpopoBXeHHA ia5n,2

C6H5 H 0 -0,1747 0,0795 - 0,1430 0,3404
3 0,0991 0,0544 0,0842 0,35&0
oh\Y,3) 6eH30 0 -0,1197 0,0680 - 0,1025 0,3502
3 0,0917 0,0475 0,0770 0,3515
10 0 -0,1181 0,0653 - 0,1005 0,3544
C6H,-8-8 3 0,0256 0,0673 0,039i: 0,3604

LleHTpanbHUiA Me30-aTOM BYT/eLto 3-MeTUN3aMiLleHo; TPUMEH.LWY Mae
HWKYI 3HAYeHHA eqEeKTUBHUX 3apsAiB, HiXK Me30-aToM X aHanoris (Tr.6:.1-2).
BupiBHIOBaHICTb e€(DEKTUBHMX 3apsfiB BuWA Yy MOMIMETUHIB 3 3-Me™MIbHUM
3aMiCHMKOM - K B OCHOBHOMY, TaK i B 30ympKeHOMY CTaHi (Tabn.l 4). OTxe,
[OBlUa CuUCTEMA CNPSHKEHUX  3-MeTWi3aMilleHWX MOXigHMX Befe A0
PiBHOMIPHOr0 PO3MOAiNy TC-eNeKTPOHHOI NYCTUHWU Yy NONIMETUHOBOMY NaHLIO3i.

Tabnuusa 3
BennunHy 1-3apsagis B TPUMETMHOBIM NTaHLIKO31 | Ha aTOMax asoTy
iHgoXiHOKap6ouiaHiHiB (10-18)

1104 \
CH3 CH3

KeaHT

0BO-
Ne Ki K2 XIMIY- Un Un A4 yn wa

HWA

CTaH
10 1~Cil, H 0 0,0553 -0,1644 0,2779 10,3734 0,2284
3 -0,0782 10,0661 0,1186 0,3574 0,2514
11 cH, 6-OH 0 0,0460 -0,1624 0,0665 0,3786 0,2282
3 -0,0704 0,0287 0,1303 0,3550 0,2656
12 CH5 n 0 0,0632 -0,1640 0,1514 0,3428 0,2287
3 -0,0753 0,0650 01151 0,3259 0,3163
I3 CHXxHb H 0 0,0633 -0,1640 0,1515 0,3428 0.7287
3 -0,0754 00,0650 0,1148 0,3258 0,3163
14 cHZz 65 6-CH, 0 0,0602 -0,1639 10,1494 0,3043 0,2284
3 -0,0773  0,0601 0,0945 02942 0,3111
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15 CH2XC6H5
16 c6H5
17 C(H7

18 l-0- CaH4-

6-OCH3

H

H

- OWe Woe WO

. Cepist "Ximis "

MpopgoBXeHHA Tabn.3

0,0501 -0,1600 0,1460 0,3489 0,2284
0,0378 0,0248 0,0303 0,3060 0,2360
0,0584 -0,1622 0,1081 04032 0,2287
-0,0793 0,0578 0,1068 0,3079 0,3013
0,0660 -0,1116 01191 04081 0,2287
-0,0665 0,1606 0,1513 0,4030  0.2607
0,0366 -0,1538 0,1282 0,4296 0,2282
0,0447  0,0213 0,1116 0,4008 0,2568
Tabnuusa 4

BenmunHy edheKTMBHMX 3apsfiB B TPUMETUHOBIM NaHLHO3i CMO/YK- aHaIoriB
(10-18) 6e3 3-MeTWILHOMO 3aMiCHUKA

Ki K2
1l H
1l H
11)03s H
I.CNi 6-CH3
J1 13
n beH3o
T
Dig
r8-8

KBaHTOBO-
XiMIYHUA

g

72

-0,1021
0,1226
0,1079
0,1077
-0,1025
0,1219
-0,1229
0,1160
-0,1986
0,1156
-0,1033
0,1173
-0,1027
oo =_,

Ui3
0,1179
-0,0588
0,1019
0,0649
0,i186
-0,0592
0,1131
-0,0592
0,1148
-0,0521
0,1048

0,0398
0.1030
-0,0542
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Un

-0,1266
0,0607
-0,1335
0,0440
-0,1271
0,0597
-0,1282
0,0515
-0,1256
0,0471
-0,1305
0,0463
-0,1030
-0,0444

Jl4

0,1630
0,1209
0,2354
0,1149
0,1629
0,1207
0,1609
0,1168
0,1603
0,111
0,1569
0,1047
0,1553
0,0448

Yux Yminci

0,2903 0,3254
0,2758  0,4001
0,3928 0,3184
0,3762  0,3882
0,2955 0,3249
0,2812  0,3993
0,2955  0,3236
0,2815 0,3940
0,3557  0,3256
0,3566  0,3928
0,3624  0,3206
0,3479  0,3942
0,3687 0,3295
0,3692 0,3380
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Yersia- Yacllosb O., 8lablak O. Ma™niivcies eiieciiye ol ciisnues ol
a circwii 3yinTciricai anci asyTTeiricai poiyTteiyn3. TTiere \ya3 coniparcci
Avanlal-cbetical parateiers ol 3yTTeiric anci  asyTTeiricai  3-
eTieiyicynoiinint ol ciye3 rcociycc ai  inieraciion ol uuaricr 3aii3  3-
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