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Ранее [1] нами была количественно рассмотрена способность к протонированию 

слабого органического основания и биологически активного лиганда – антипирина. С 

целью оценки способности к протонированию, которую можно рассматривать как 

характеристику склонности лигандов к образованию комплексных соединений, 

методом функционала плотности (DFT, программа  «Природа» [2], обменно-

корреляционный функционал PBE, 3z-базис)  были рассчитаны энергии 

протонирования для ряда органических лигандов различного состава и строения. 

Показано, что родственные соединения характеризуются близкими значениями энергии 

протонирования, тогда как переход к соединениям других классов сопровождается  ее 

изменением, что позволяет установить критерий возможности (или невозможности)  

комплексообразования.  

Кроме того, при помощи программного комплекса Wolfram Mathematica 8,  нами 

был построен ряд моделей связи «структура-свойство» для констант K протонирования 

некоторых органических лигандов. Эти модели представляют собой линейные 

уравнения вида logK = а1х1+…+аnхn+а0, где х1,…,хn - некоторые структурные параметры 

молекул, а а0,…,аn – некоторые константы, подбираемые по обучающей выборке 

соединений. В качестве х1,…,хn были использованы такие  молекулярные параметры  

как число атомов водорода, отношение числа атомов углерода к числу неводородных 

атомов, индекс Винера и др. [3]. Наилучшие 300 моделей из построенных 4000 моделей 

были использованы для оценок констант протонирования двух соединений, для 

которых отсутствуют экспериментальные данные.  
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