
265

По результатам исследования чувствительными к исследуемому веществу оказались грамположительные
культуры S.Lutea, B.Cereus и грамотрицательные E.Coli, P.Mirabilis. Культуры считались чувствительными при
диаметре зон задержки роста от 16мм и больше.

Несоблюдение правил применения антибиотиков увеличивает опасность распространения устойчивых к
антибиотикам штаммов бактерий и проявлению такого свойства, как антибиотикорезистентность. 

Нехватка новых антибиотиков ставит под угрозу усилия по сдерживанию распространения
антибиотикорезистентных инфекций, в связи с чем активно ведутся поиски новых антибактериальных веществ.
Исследование, результаты которого представлены в этой работе, направлено на изучение антибактериальных
свойств поливинилспиртовых плёнок с полианилином и наночастицами, которые в дальнейшей перспективе могут
быть использованы в качестве антибактериальных веществ в медицине и различных отраслях промышленности,
таких как, например, пищевая и химическая.
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В настоящей работе проведено квантово-химическое моделирование 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-
N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина с использованием метода теории функционала плотности
(DFT/B3LYP) с базисом MidiX . Исследована электронная структура соединения. Рассчитаны электронные
свойства, такие как ЕНОМО и ЕLUMO, а также ширина запрещенной зоны, как основной параметр биологической
активности органических соединений.

In this work, a quantum chemical simulation of 4-(2-bromophenyl)-6-(2,4-bromophenyl)-N-(2-methyl-5-
nitrophenyl) was performedpyrimidine-2-amine using the density functional theory (DFT/B3LYP) method with a
MidiX basis. The electronic structure of the compound has been investigated. Electronic properties such as
ENOMO and ELUMO, as well as the band gap width as the main parameter of the biological activity of organic
compounds, have been calculated.
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В настоящее время важным направлением современной органической химии и фармакологии является полу-
чение новых биологически активных соединений в качестве потенциальных действующих веществ новых ле-
карственных препаратов. Структурной основой таких веществ часто являются природные соединения. α, 
β-ненасыщенный карбонильный фрагмент, входящий в состав халконов, является основным реакционным цен-
тром, который обуславливает их химические свойства. Наличие данного фрагмента в структуре отвечает за 
склонность халконов к реакциям присоединения и циклоконденсации, что применяется для синтеза различных 
гетероциклических соединений.

Исследования по синтезу новых халконов ведутся как в направлении введения в их состав различных заме-
стителей, в том числе и фармакофорных групп, так и в направлении синтеза из халконов новых веществ, прежде 
всего гетероциклических производных.

Азотсодержащие гетероциклические соединения широко распространены среди веществ природного про-
исхождения и обладают широким спектром биологических свойств. Одними из таких веществ являются пира-
золы и дигидропиримидины.

С развитием технологий, методы вычислительной химии стали постепенно получать должное им внима-
ние, так как это существенно ускоряет познание окружающего нас мира. Как следствие, это позволяет модели-
ровать и анализировать молекулы различной природы и происхождения.

Для решения определенных задач в квантовой химии часто применяют методы Хартри-Фока (HF) и теории 
функционала плотности (DFT). С их помощью можно теоретически рассчитать спектр поглощения, ультрафио-
летовый, инфракрасный спектры и оптимизированное состояние молекулы, изменение свободной энергии Гиб-
бса, энтальпию, энтропию, заряды на атомах и др [2]. 

При вычислениях стартовой геометрии молекул выбран метод молекулярной механики (ММ+) программ-
ного пакета HyperChem 08. Выбор метода ММ+ обоснован тем, что он разработан для органических молекул, 
учитывает потенциальные поля, формируемые всеми атомами рассчитываемой системы, и позволяет гибко мо-
дифицировать параметры расчета в зависимости от конкретной задачи.

Расчеты с применением метода DFT для 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)
пиримидин-2-амина проведены методом B3LYP в базисе MidiX. Все квантово-химические расчеты (равновес-
ные геометрические параметры, такие как длина связи (Å) и угол связи (˚) структур) выполнены с использовани-
ем программного пакета Gaussian 09W и программы для визуализации результатов GaussView 06 на персональном 
компьютере с процессором AMD Ryzen 7 6800H with Radeon Graphics (3.20 GHz CPU) с установленной операцион-
ной системой Windows 11. 

Для молекулы полное значение энергий составляет -6372.158кДж/моль.

Рисунок 1 – Оптимизированная молекула 
4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина

Электронный спектр молекулы рассчитан для 20 возбужденных состояний (таблица 1).
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Таблица 1 
 Рассчитанный электронный спектр  

молекулы 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина

Состояние Длина 
волны, нм

Энергия 
перехода, эВ

Разложение волновых функций по 
однократно возбужденной конфигурации Сила осциллятора (f)

S0→S11 293 4.2345 0.58605 (132 ->136), -0.34309 (133 ->137) 0.3638

S0→S15 278 4.4638 -0.18351 (131 ->136), 0.33269 (132 ->136), 
-0.54331 (133 ->137) 0.2581

S0→S19 261 4.7434
0.14351 (122 ->135), 0.18857 (124 ->135), 
-0.53765 (126 ->135), 0.17964 (127 ->135), 
-0.11090 (130 ->137), -0.18966 (133 ->139)

0.1872

Примечание – В таблице указаны только переходы, имеющие силу осциллятора больше 0.10.

Согласно результатам расчетов (таблица 2), интенсивный пик поглощения в электронном спектре соедине-
ния наблюдается при  = 293 нм и f = 0.3638. 

Таблица 2 
 Электронные свойства 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина

ELUMO (эВ) EHOMO (эВ) Eg (эВ)
-0,077 -0,232 0,155

Максимум длины волны обусловлен переносом заряда электрона в возбужденное синглетное состояние 
S0→S11, которое является волновой функцией, включающей две конфигурации для одноэлектронных возбужде-
ний (132→136), (133→137) (рисунок 2).

Возбуждение электрона с 132 молекулярной орбитали на нижнюю вакантную молекулярную орбиталь 136 
дает главный вклад в полосу поглощения при 293 нм.

Вторая полоса поглощения с максимумом при 278 нм относится к переходу в возбужденное синглетное 
состояние молекулы (S0→S15). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается волновой 
функцией, отвечающей наложению трех функций: (131→136), (132→136), (133→137).

Третья полоса поглощения с максимумом при 261 нм относится к переходу в возбужденное синглетное со-
стояние молекулы (S0→S19). Расчеты показывают, что данное возбужденное состояние описывается волновой 
функцией, отвечающей наложению шести функций: (122→135), (124→135), (126→135), (127→135), (130→137), 
(133→139).

Другие возбужденные состояния имеют очень малую интенсивность f и запрещены по симметрии.

Рисунок 2 – Формы граничных молекулярных орбиталей, участвующих в формировании спектра  
поглощения молекулы 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина
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Рисунок 3 – Спектр поглощения  
4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина

 Для изучения биологической активности молекулы рассчитаны энергии HOMO и LUMO, а также ширина 
запрещенной зоны (Eg = ELUMO – EHOMO), как основной параметр, указывающий на наличие или отсутствие био-
логической активности (таблица 2).

Вывод. Неэмпирическим методом теории функционала плотности B3LYP/MidiX проведено полное квантово-
химическое моделирование 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина.

Найдены самые стабильные конформеры по значению полной энергии молекулы. Для молекулы 
4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина значение энергии составля-
ет -6372.158 кДж/моль.

Рассчитан электронный спектр молекулы в среде растворителя (вода). Для соединения 4-(2-бромфенил)-6-
(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-амина λmax = 293 нм при f = 0.3638.

Изучены физико-химические свойства соединения. Найдено, что молекула является реакционноспособной. 
Ширина запрещенной зоны для 4-(2-бромфенил)-6-(2,4-бромфенил)-N-(2-метил-5-нитрофенил)пиримидин-2-
амина составляет 0,155 эВ, что свидетельствует о биологической активности структуры. 
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