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Мета

Розробка ефективних методів синтезу
супрамолекулярних комплексів, а також вивчення
структури і стабільності компонентів та комплексів
із залученням фізико-хімічних, спектральних
методів аналізу та теоретичних розрахунків.
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Наукова складова другого року
аспірантури
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Об’єкти досліджень

Контрольоване вивільнення діючої речовини

+СВ6

Певні умови

морфоліній 5 –піридин-

1,2,4-триазол-3-ілтіоацетат

моноетаноламоній 5 –піридин-

1,2,4-триазол-3-ілтіоацетат 

5 –піридин- 1,2,4-триазол-3-

ілтіооцтова кислота 

(ПТТОК)

5-метил-1,2,4-триазол-3-ілтіооцтова 

кислота

(МТТОК)

морфоліній 5-метил-1,2,4-триазол-3-

ілтіоацетат (ТТ)
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Комплекс кукурбіт[6]урилу з морфоліній 5-метил-1,2,4-
триазол-3-ілтіоацетатом

+

(HCOOH)/(H2O)

1:1

T=100 °С
1 h.

СВ6 комплекс

морфоліній 5-метил-1,2,4-триазол-
3-ілтіоацетат (ТТ)
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Термогравіметричний аналіз

Тіотриазолін (ТТ) Кислота (МТТОК)

Кукурбіт[6]урил



30.10.2023

8

Термогравіметричний аналіз

СВ6:ТТ комплекс

СВ6:ТТ механічна суміш
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Термогравіметричний аналіз

СВ6:МТТОК комплекс

СВ6:МТТОК механічна суміш
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Диференціальна скануюча калориметрія
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Аналіз розчинів методом УФ-спектроскопії

УФ спектри СВ6, тіотриазоліну, 

комплексу СВ6:ТТ (1:1) і 

механічної суміші в такому ж 

співвідношенні
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Результати ESI-MS аналізу чистих сполук

(СВ6+Cs)+

(СВ6+2Cs)2+ 

МТТОК

Day A., Arnold A. P., Blanch R. J., Snushall B. Controlling factors in the synthesis of cucurbituril and its homologues. Journal of Organic 

Chemistry. 2001. Вип. 66, № 24. С. 8094–8100.
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Результати ESI-MS аналізу комплекса

(СВ6+Cs)+

(СВ6+2Cs)2+ 

МТТОК
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Оптимізовані структури кукурбіт[n]урилов (n=6-8)

B3LYP/6-31G(d,p)//PCM(вода) 
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Молекулярний докінг

ПТТОК

CB[n] CB[6] CB[7] CB[8]

ΔEзв‘язування, 

kcal/mol
-3.2 -5.6 -5.4

AutoDock Vina 1.1.2 software 
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Молекулярна динаміка

Зображення двох стабільних комплексів СВ[6], СВ[7] і ПТТОК, отримані методом 
МД (А, С- вид зверху, В, D – вид збоку)



30.10.2023

17

Молекулярна динаміка

Зображення двох стабільних
комплексів СВ[8] і ПТТОК, 

отримані методом МД (А, С-
вид зверху, В, D – вид збоку)

CB[n] CB[6] CB[7] CB[8]

ΔG, kcal/mol -9.2 -8.7 -8.4
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DFT розрахунки

ωB97XD/6-31G(d,p)//PCM(water)

CB[n] CB[6] CB[7] CB[8]

Енергіязв’язування, 

kcal/mol
-35.6 -27.3 -28.1
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Термогравіметричний  аналіз та 
диференціальна скануюча калориметрія

ДСК термограмиДТГ термограми 
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Висновки

Взаємодія кукурбіт[6]урилу з досліджуваними молекулами гостя в певних
умовах (50% водний р-чин. HCOOH, T=100 °С, 1 год.) приводить до
утворення супрамолекулярних комплексів.

Методи аналізу, пробопідготовка в яких потребує переведення
комплексів у розчин (ЯМР, УФ спектроскопія, ESI-MS) не дозволяють
проводити дослідження комплексів.

Найбільш придатними методами для аналізу комплексів є:
диференціальна скануюча калориметрія, термогравіметричний аналіз,
ІЧ спектроскопія, за результатами яких доведено утворення комплексів
кукурбіт[6]урилу з досліджуваними молекулами гостя .

Поєднання молекулярної динаміки і DFT, дозволяє оцінити енергії
зв’язування гостя і хазяїна, демонструючи, що всі три кукурбітурили
здатні утворювати комплекси з ПТТОК, при цьому їх стабільність
зменшується в ряду CB[6]>CB[7]>CB[8].
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