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Понимание механизмов самосбоки производных урацила и влияния заместителей на этот процесс, важно для синтеза структур с заданными свойствами, в связи с чем актуально изучение механизма самосборки  5-гидрокси-6-метилурацила (ОМУ), из водных растворов. ОМУ является иммунотропным препаратом, имеющий в отличие от урацила дополнительный центр образования водородных связей.
В настоящей работе были рассчитаны энергетические характеристики мономеров, димеров, тетрамеров ОМУ, в частности ряды устойчивости всех ассоциатов. Расчеты производились в программе Gaussian с использованием метода TPSSH/6-311G(d,p).
В качестве мономера была выбрана структура ОМУ, указанная в таблице 1, обладающая минимальной энтальпией. Было обнаружено, что димер образованный посредством водородных связей по центрам связывания 1-1 (табл. 1), обладает минимальной энтальпией образования среди всех возможных димеров ОМУ (табл 2). Рассмотрены все варианты образования тетрамеров исходя из структуры 1-1. Установлено, что дальнейшая ассоциация ведет к структуре тетрамера, указанного в табл. 1, который при дальнейшей самосборке вероятно будет участвовать в процессе образования гафрированных слоев ОМУ, описанных в работе [1].
	
	dfH, кДж
	
	dfH, кДж

	
[image: image1.wmf]N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

2                      

1

3

4

5


	
	
[image: image2.wmf]  

  

N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3


	-53.5



	
[image: image3.wmf]N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

N

H

N

H

O

O

O

H

C

H

3

…

 

…

 


	-71.4

	
	


Таблица 1.Мономер, димер и тетрамер ОМУ.
	Димер
	dfH, кДж
	Димер
	dfH, кДж

	1-1
	-71.4
	2-5
	-24.0

	1-2
	-60.5
	3-3
	-49.7

	1-3
	-58.3
	3-4
	-42.9

	1-4
	-53.7
	3-5
	-24.5

	1-5
	-24.8
	4-4
	-41.1

	2-2
	-52.1
	4-5
	-15.7

	2-3
	-51.0
	5-5
	-4.0

	2-4
	-43.9
	-
	-


Таблица 2. Энтальпии образования димеров, образованных посредством водородных связей между различными центрами связывания.
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