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DFT ИЗУЧЕНИЕ КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИХ ПАРАМЕТРОВ  
4-АМИНО-2-МЕРКАПТОБЕНЗИМИДАЗОЛА  
И ИХ ТАУТОМЕРНЫХ ФОРМ 
 
ДилнозаÊРАХМОНОВA1Ê(d.rakhmonova81@mail.ru) 
АлишерÊЕШИМБЕТОВ2Ê(ealisherg@yahoo.com)Ê 
ЗухраÊКАДИРОВА1ÊÊ(zuhra_kadirova@yahoo.com 
ЛобарÊГАПУРОВA1Ê(lobar_gapurova@mail.ru) 
ШахнозÊКАДИРОВА1Ê(kadirova.shakhnoza@mail.ru)ÊÊÊ 
1НационалныйÊуниверситетÊУзбекистана,ÊТашкент,ÊУзбекистанÊ 
2ИнститутÊбиоорганическийÊхимии, Ташкент,ÊУзбекистанÊ 
Ê 

КоординационныеÊ конкурирующиеÊ донорныеÊ центры,Ê электронныеÊ иÊ геометрическиеÊ структурыÊ молекулыÊ лигандаÊ 4-
амино-2-меркаптобензимидазолаÊизученыÊсÊприменениемÊквантово-химическогоÊрасчетаÊметодомÊDFTÊ/Ê6-31GÊ(d,Êp).ÊÊПоказано,Ê
чтоÊприÊобразованииÊметаллокомплексаÊлигандÊкоординируетсяÊчерезÊлокализованныйÊатомÊазотаÊимидазольногоÊцикла.ÊВÊдан-
номÊисследованииÊбылиÊрассчитаныÊобщиеÊэнергииÊ(Etot)Ê4-амино-2-меркаптобензимидазолÊ(1)ÊиÊегоÊтаутомерныхÊформÊ(2ÊиÊ3).ÊÊ
ОпределеныÊ энергииÊ граничныхÊ Ê молекулярныхÊ орбиталей,Ê энергетическаяÊ щельÊ междуÊ граничнымиÊМОÊ (ΔE)Ê иÊ распределенияÊ
общегоÊ зарядаÊ наÊатомахÊиÊ граничныхÊ орбиталях.ÊКромеÊ этого,Ê былиÊ определеныÊэнергииÊдиссоциацииÊХ-НÊсвязиÊиÊ энтальпияÊ
депротонизацииÊN-H/S-HÊсвязей. 

 
Ключевые слова: лиганд,ÊкомплексноеÊсоединение,Ê4-амино-2-меркаптобензимидазол,Êкванто-химическийÊрасчет,ÊфункциональнаяÊтеорияÊплотности,ÊэнергияÊ
диссоциацииÊсвязи,ÊэнтальпияÊпротонированияÊ 

DFT 4-AMİNO-2-MERKAPTOBENZIMIDAZOLNING KVANT KIMYOVIY 
PARAMETRLARI VA ULARNING TAUTOMERIK SHAKLLARINI  
O'RGANISH 
 
DilnozaÊRAXMONOVA1Ê(d.rakhmonova81@mail.ru)Ê 
AlisherÊESHIMBETOV2Ê(ealisherg@yahoo.com)Ê 
ZuhraÊKADIROVA1Ê(zuhra_kadirova@yahoo.com)Ê 
LobarÊGAPUROVA1Ê(lobar_gapurova@mail.ru)Ê 
ShaxnozaÊKADIROVA1Ê(kadirova. shakhnoza@mail.ru)ÊÊ 
1O‘zbekistanÊMilliyÊuniversiteti,ÊToshkent,ÊO'zbekistonÊ 
2BioorganikÊkimyoÊinstituti,ÊToshkent,ÊO'zbekiston 

 
LigandÊ5-amino-2-merkaptobenzimidazolÊmolekulasiningÊkoordinatsiyagaÊuchraydiganÊraqobatdoshÊdonorÊmarkazlari,ÊelektronÊvaÊ

geometrikÊ tuzilishlariÊDFTÊ /Ê 6-31GÊusuliÊ (d,Ê p)Ê bo'yichaÊ kvantÊ kimyoviyÊ hisoblashÊ yordamidaÊ o‘rganildi.Ê LigandÊmetallokompleksÊ hosilÊ
bo‘lishÊ reaksiyalaridaÊ manfiyÊ effektivÊ zaryadÊ qiymatiÊ lokallashganÊ imidazolÊ halqasidagiÊ azotÊ atomiÊ orqaliÊ koordinatsiyagaÊ uchrashiÊ
ko‘rsatildi.ÊUshbuÊtadqiqotdaÊ4-amino-2-merkaptobenzimidazolÊ(1)ÊvaÊuningÊtautomerikÊshakllariÊ(2ÊvaÊ3)ÊningÊumumiyÊenergiyalariÊ(Etot)Ê
hisoblabÊ chiqilgan.Ê Shuningdek,Ê chegaraÊmolekulyarÊorbitallarningÊ energiyalari,Ê chegaraÊMOÊ larÊ orasidagiÊ energiyaÊ bo'shlig'iÊ (DE)Ê vaÊ
umumiyÊ zaryadningÊ atomlarÊ vaÊ chegaraÊ orbitallariÊ bo'yichaÊ taqsimlanishiÊ aniqlandi.Ê BundanÊ tashqari,Ê X-HÊ bog'lanishlariningÊ
dissotsilanishÊenergiyalariÊvaÊN-H/S-HÊbog'lariningÊdeprotonizatsiyaÊentalpiyasiÊaniqlandi. 

 
Каlit soꞌzlar:Ê ligand,Ê kompleksÊ birikma,Ê 4-amino-2-merkaptobenzimidazol,Ê kvant-kimyoviyÊ hisoblashlar,Ê funksionalÊ zichlikÊ nazariyasi,Ê bog’lanishningÊ dissotsilanishÊ
energiyasi,ÊprotonlanishÊentalpiyasiÊ 

DFT STUDY OF QUANTUM CHEMICAL PARAMETERS OF  
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CoordinationÊcompetingÊdonorÊcenters,ÊelectronicÊandÊgeometricÊstructuresÊofÊtheÊ4-amino-2-mercaptobenzimidazoleÊligandÊmole-
culeÊwereÊstudiedÊusingÊquantumÊchemicalÊcalculationÊbyÊ theÊDFTÊ /Ê6-31GÊmethodÊ (d,Êp).Ê ItÊwasÊshownÊ thatÊduringÊ theÊ formationÊofÊ theÊ
metalÊcomplex,ÊtheÊligandÊisÊcoordinatedÊthroughÊtheÊlocalizedÊnitrogenÊatomÊofÊtheÊimidazoleÊring.ÊInÊthisÊstudy,ÊtheÊtotalÊenergiesÊ(Etot)ÊofÊ
4-amino-2-mercaptobenzimidazoleÊ(1)ÊandÊitsÊ tautomericÊ formsÊ(2ÊandÊ3)ÊwereÊcalculated.ÊAndÊalso,Ê theÊenergiesÊofÊboundaryÊmolecularÊ
orbitals,ÊtheÊenergyÊgapÊbetweenÊboundaryÊMOsÊ(ΔE)ÊandÊtheÊdistributionÊofÊtheÊtotalÊchargeÊonÊatomsÊandÊboundaryÊorbitalsÊwereÊdeter-
mined.ÊInÊaddition,ÊtheÊdissociationÊenergiesÊofÊX-HÊbondsÊandÊtheÊenthalpyÊofÊdeprotonizationÊofÊN-H/S-HÊbondsÊwereÊdetermined. 

 
Keywords: ligand,ÊcomplexÊcompounds,Ê4-amino-2-mercaptobenzimidazole,Êquantum-chemicalÊcalculation,ÊfunctionalÊdensityÊtheory,ÊbondÊdissociationÊenergy,Êprotona-
tionÊenthalpyÊ 

Введение 
Известно,Ê чтоÊ 4-амино-2-меркапто-

бензимидазолÊ (1)Ê представляетÊ большойÊ
химическийÊ интересÊ сÊ наличиемÊ несколькихÊ
таутомерныхÊ формÊ иÊ реакционныхÊ центров.Ê
НесмотряÊ наÊ это,Ê ониÊ являетсяÊ

малоизученнымиÊ гетероциклическимиÊ
соединениямиÊ вÊ химии.Ê ВÊ такихÊ случаях,Ê
компьютернаяÊ химияÊ являетсяÊ основнымÊ
методомÊизученияÊмалоизученныхÊсоединений.Ê
Методы,Ê основанныеÊ наÊ теорииÊ функционалаÊ
плотностиÊ вместеÊ соÊ среднимиÊ иÊ большимиÊ
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базиснымиÊ наборамиÊ частоÊ приме-няютсяÊ вÊ
качествеÊ основногоÊ инструментаÊ изученияÊ
современнойÊ компьютернойÊ химии.Ê ДанныеÊ
методыÊ позволяетÊ определитьÊ опти-мальныеÊ
таутомерныеÊ формыÊ иÊ ихÊ электронныеÊ
структуры.Ê Известно,Ê чтоÊ электроннаяÊ
структураÊ играетÊ важнуюÊрольÊ приÊпроявлениеÊ
химическойÊиÊмедико-биологическойÊактивнос-
тиÊ химическихÊ соединенийÊ [1-5].Ê ВÊ качествеÊ
параметровÊ электроннойÊ структурыÊприводятсяÊ
квантово-химическиеÊ параметры,Ê которыеÊ
обсужденыÊвÊнесколькихÊработахÊ[6].ÊÊНаиболееÊ
широкоÊприменяемымиÊпараметрамиÊквантовойÊ
химииÊ являетсяÊ следующие:Ê Ê распределениеÊ
зарядаÊ наÊ атомах;Ê энергияÊ высшейÊ занятойÊ иÊ
низшейÊ свободнойÊ МО,Ê определяющейÊ
электронодонорнуюÊ иÊ электроноакцепторнуюÊ
способностиÊ молекул;Ê энергетическаяÊ щель,Ê
показывающаяÊ относительнуюÊ стабильностьÊ
молекулÊ вÊ рядеÊ родственныхÊ соединений;ÊÊ
граничныеÊэлектронныеÊплотности,Êпоказываю-
щиеÊ электрофильныеÊ иÊ нуклеофильныеÊ реак-
ционныеÊцентрыÊвÊорбитально-контролируемыхÊ
реакцияхÊ Ê [7].Ê КромеÊ этого,Ê особоÊ важнымиÊ
такжеÊ являетсяÊ энергииÊ диссоциацииÊ (ЭДС)Ê иÊ
энтальпияÊ депротонизацииÊ (ΔacidH298,Ê ккал/
моль),Ê показывающиеÊ соответственноÊ энергиюÊ
требуемуюÊ дляÊ гомолитическогоÊ иÊ гетероли-
тическогоÊразрываÊхимическойÊсвязиÊ[8].Ê 

ВÊ связиÊ сÊ этим,Ê дляÊ определенияÊ опти-
мальныхÊ таутомерныхÊ формÊ былиÊ рассчитаныÊ
общиеÊ энергииÊ (Etot)Ê 4-амино-2-меркаптобензи-
мидазолÊ(1)ÊиÊегоÊтаутомерныхÊформÊ2ÊиÊ3Ê(рис.Ê
1).ÊÊАÊтакже,ÊбылиÊопределеныÊэнергииÊгранич-
ныхÊ Ê молекулярныхÊ орбиталей,Ê энергетическаяÊ
щельÊмеждуÊ граничнымиÊМОÊ (ΔE)Ê иÊ распреде-
лениеÊ общегоÊ зарядаÊ наÊ атомахÊ иÊ граничныхÊ
орбиталях.ÊКромеÊэтого,ÊбылиÊопределеныÊэнер-

Риунок.1. Таутомерные формы 4-амино-2-меркаптобензимидазола с указанием длин связей: 1 - 4-амино-1H-бензимидазол-2-тиол;  
2 - 7-амино-1H-бензимидазол-2-тиол; 3 - 4-амино-1,3-дигидробензимидазол-2-тион.  

гииÊдиссоциацииÊХ-НÊсвязиÊиÊэнтальпияÊдепро-
тонизацииÊN-H/S-HÊсвязей.Ê 

 
Методика расчёта 
НачальныеÊ геометрииÊ 4-амино-2-

меркаптобензимидазолÊ (1)Ê иÊ егоÊ таутомерныеÊ
формыÊ (2Ê иÊ 3)Ê Ê Ê былиÊ построеныÊ вÊ программеÊ
AvogadroÊ [9].Ê ВсеÊ структурыÊ былиÊ полностьюÊ
оптимизированыÊметодомÊDFT/6-31G(d,p)ÊсÊпо-
мощьюÊпакетаÊпрограммÊORCAÊ4.2Ê[10].ÊВÊкаче-
ствеÊ методаÊ функционалаÊ плотностиÊ (DensityÊ
FunctionalÊ Theory)Ê былÊ выбранÊ B3LYPÊ –Ê ги-
бридныйÊметодÊБекеÊ (Becke)Ê [11],Ê сÊ тремяÊкор-
реляционнымиÊфункциямиÊЛиÊ(Lee),ÊЯнгÊ(Yang)Ê
иÊПарраÊ (Parr)Ê [12],Ê которыйÊширокоÊ применя-
етсяÊ вÊ решенииÊ химических,Ê спектральныхÊ иÊ
другихÊ проблемÊ [13].Ê ЭнергияÊ диссоциацииÊ
(ЭДС)Ê иÊ энтальпияÊ депротонизацииÊ (ΔacidH298,Ê
ккал/моль)Ê былиÊ рассчитаныÊ согласноÊ
литературнымÊ источникамÊ [14-16].Ê АнализÊ
электростатическогоÊ потенциалаÊ выполнялсяÊ сÊ
использованиемÊ программÊ MultiwfnÊ [17]Ê иÊ
VMDÊ[18]. 

 
Результаты и обсуждение 
Известно,Ê чтоÊ полнуюÊ энергиюÊмолеку-

лы,ÊимеющейÊнесколькоÊтаутомерныхÊструктур,Ê
можноÊиспользоватьÊ дляÊ определенияÊихÊ отно-
сительнойÊстабильнойÊтаутомернойÊформыÊ[19].Ê
ВÊсвязиÊсÊэтим,ÊгеометрияÊтаутомерныхÊформÊ1-
3Ê былаÊ полностьюÊ оптимизированаÊ вÊ вакуумеÊ
(рис.1),Ê иÊ ихÊ общаяÊ энергияÊ былаÊ определенаÊ сÊ
использованиемÊB3LYP/6-31G(d,Ê p):Ê EобщÊ (1)Ê =Ê -
522767.58,Ê EобщÊ (2)Ê =Ê -522764.04Ê иÊ EобщÊ (3)Ê =Ê -
522777.77ÊккалÊ/Êмоль.ÊÊСравнениеÊEобщÊтаутомер-
ныхÊ формÊ показываетÊ относительнуюÊ стабиль-
ностьÊ таутомераÊ 3Ê поÊ сравнениюÊ cÊ 1Ê (ΔEобщÊ =Ê
10.19Êккал/моль)ÊиÊ2Ê(13.73Êккал/моль).ÊДляÊопре-



 

 

4'2023 K  I  M  Y O  
v a  ki my o  t ex no l o g i y a s i  

CHEMISTRY AND CHEMICAL ENGINEERING 
ХИМИЯÊИÊХИМИЧЕСКАЯÊТЕХНОЛОГИЯ  

39 

POLYMER AND ORGANIC MATERIALS 
ПОЛИМЕРНЫЕ И ОРГАНИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ 
POLIMER VA ORGANIK MATERIALLAR  

деленияÊбарьераÊпереходаÊмеждуÊэтимиÊтаутомер-
нымиÊформами,ÊбылиÊпроведеныÊрасчетыÊÊпере-
носовÊ протонаÊ отÊ атомовÊ азотаÊ кÊ атомамÊ серыÊ
(т.е.ÊпереходыÊотÊструктурыÊ3ÊкÊструктурамÊ1ÊиÊ
2).ÊРезультатыÊрасчетаÊпредставленыÊнаÊрисун-
кеÊ2.ÊРасстояниеÊмеждуÊатомамиÊSÊиÊHÊварьиро-
валисьÊотÊ2.9ÊдоÊ1.1ÊÅ. 

ВÊрезультатеÊданногоÊрасчетаÊприÊдлинеÊ
связиÊS-HÊ ÊRS-HÊ=Ê1.74ÊÅÊбылиÊнайденыÊмакси-

мумыÊпереходовÊ3®1Ê иÊ3®2.Ê ÊВысотаÊ барьераÊ
данныхÊ переходовÊ составляетÊ большеÊ 40Ê ккал/
моль.Ê ОптимизированнаяÊ геометрияÊ переход-
ныхÊсостоянийÊ(ПС)ÊпредставленаÊнаÊрисункеÊ3. 

ÊИзÊанализаÊрисунковÊ2ÊиÊ3ÊможноÊзаме-
тить,Ê чтоÊнаибольшийÊбарьерÊпереходаÊнаблю-
даетсяÊприÊпереходеÊотÊструктурыÊ3ÊкÊструкту-
рамÊ 1Ê илиÊ 2Ê вÊ сравненииÊ сÊ барьеромÊ переходаÊ
отÊтаутомернойÊформыÊ1ÊкÊ3Ê (32.09Êккал/моль)Ê
иÊотÊформыÊ2ÊкÊ3Ê(26.68Êккал/моль). 

НаÊосновеÊоптимизированнойÊгеометрииÊ
таутомерныхÊ формÊ 1-3Ê былиÊ определеныÊ кван-
тово-химическиеÊпараметры,ÊширокоÊприменяе-
мыеÊвÊтеоретическойÊхимииÊ (табл.Ê1).ÊСогласноÊ
теоремеÊКупмансаÊ[20]ÊэнергииÊВЗМОÊкоррели-
руетÊ сÊ потенциаломÊионизацииÊ (I,Ê эВ)Ê иÊВЗМОÊ
представляетÊ электронодонорнуюÊ способностьÊ
молекулÊ вÊ рядахÊ родственныхÊ соединенийÊ [21].Ê
ДляÊ структурÊ 1-3Ê характерныÊ высоко-лежащиеÊ
ВЗМО,Êособенно,ÊдляÊструктурыÊ1Ê(табл.1).Ê 

АнализÊэлектроннойÊплотностиÊвÊВЗМОÊ
иÊНСМОÊпоказываетÊ ихÊ локализациюÊвÊ основ-
номÊнаÊбензимидазолнойÊкольце,ÊсоÊзначитель-
нымиÊдолямиÊNH2ÊиÊC=SÊ группÊ (рис.Ê 4).ÊДело-
кализацияÊπ–электроновÊ вÊВЗМОÊтаутомерныхÊ
формÊ1-3ÊопределенаÊ14.74%,Ê15.93%ÊиÊ28.85%Ê

 

Рисунок 3. Длин связей в оптимизированной переходной состояниях ПС(3®1) и ПС(3®2). 

Рисунок 2. Изменение энергии при передаче атома водорода от 
азота к атому серы: красная линия – переход  3®1,  

синяя линия 3®2 переход.  

соответственно.ÊÊÊ 
НаибольшийÊ общийÊ отрицательныйÊ за-

рядÊлокализуетсяÊнаÊатомахÊазотаÊ Ê-NH2ÊиÊ>NHÊ
группÊвÊтаутомерахÊ1ÊиÊ2Ê(рис.Ê5).ÊВÊслучаеÊтау-
томераÊ 3,Ê наибольшийÊ отрицательныйÊ зарядÊ
локализуетсяÊнаÊ атомахÊазотаÊиÊдополнительноÊ
наÊ атомеÊ серы.Ê ИзÊ анализаÊ общегоÊ зарядаÊ наÊ
атомахÊ можноÊ выявитьÊ наибольшегоÊ
подвижностьÊатомовÊНÊNHÊгрупп,ÊдляÊкоторыхÊ
характерныÊ наибольшиеÊ положительныеÊ вели-
чиныÊ зарядаÊ наÊ атомахÊ (рис.Ê 5).Ê Ê Электроно-
дефицитныеÊиÊэлектроно-донорныеÊместаÊмоле-
кулыÊ визуальноÊ определяютсяÊ изÊ анализаÊ по-
верхностиÊ электростатическогоÊ потенциалаÊ
(рис.Ê6).ÊАнализÊповерхностиÊЭСПÊтаутомераÊ1Ê
показалÊ наличиеÊ максимумаÊ (электроно-
дефицитныхÊцентров)ÊприÊатомеÊНÊ(49.55Êккал/
моль)ÊNHÊгрупп,ÊаÊтакжеÊоколоÊНÊаминоÊгруппыÊ
(32.60ÊиÊ24.46Êккал/моль)ÊиÊНÊ(23.57Êккал/моль)Ê
SHÊ группы.Ê МинимумыÊ находятсяÊ приÊ атомеÊ
азотаÊаминоÊгруппыÊ(-31.95Êккал/моль)ÊиÊатомаÊ
азотаÊпиридиновогоÊтипаÊ(-29.04Êккал/моль)Êта-
утомераÊ 1.Ê ПодобнаяÊ картинаÊ минимумаÊ ЭСПÊ
обнаруживаетсяÊ иÊ вÊ случаеÊ таутомераÊ 2.Ê ÊМак-
симумыÊ поверхностиÊ ЭСПÊ таутомераÊ 2Ê нахо-
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Квантово-химическиеÊпараметры 1 2 3 

EВЗМОÊ(eV) -4.96 -5.37 -5.13 

EНСМОÊ(eV) 0.12 -0.05 -0.23 

|ΔE|=ÊEВЗМОÊ–ÊEНСМОÊ(eV) 5.08 5.32 4.90 

ПотенциалÊионизации,ÊIÊ=Ê-ÊEВЗМОÊ(эВ) 4.96 5.37 5.13 

СродствоÊкÊэлектрону,ÊAÊ=Ê-ÊEНСМОÊ(эВ) -0.12 0.05 0.23 

Электроотрицательность,Ê𝜒Ê=Ê(IÊ+ÊA)/2Ê(эВ) 2.42 2.71 2.68 

ХимическаяÊжесткость,ÊηÊ=Ê(IÊ–ÊA)/2Ê(эВ) 2.54 2.66 2.45 

ХимическийÊпотенциал,ÊμpÊ=Ê-Ê(IÊ+ÊA)/2Ê(эВ) -2.42 -2.71 -2.68 

ХимическаяÊмягкость,ÊσÊ=Ê1/(2η)Ê(эВ-1) 0.20 0.19 0.20 

ИндексÊэлектрофильности,ÊωÊ=Êμp
2/2ηÊ(эВ) 1.15 1.32 1.46 

ДипольныйÊмомент,ÊμÊ(Дебай) 1.18 3.17 5.68 

ОтносительнаяÊэнергия,Êккал/моль 10.19 13.73 ≡0.0 

Таблица 1  
Квантово-химические параметры таутомерных форм 1-3 

Рисунок 4. Электронные плотности в ВЗМО и НСМО таутомерных форм 1-3. 

Рисунок 5. Распределение общего заряда на атомах таутомерных форм 1-3. 
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дятсяÊприÊатомеÊНÊ(49.55Êккал/моль)ÊNHÊгруппÊ
иÊ приÊ атомеÊ НÊ аминоÊ группы,Ê аÊ такжеÊ вблизиÊ
атомаÊНÊ (22.60Ê ккал/моль)Ê SHÊ группы.Ê ÊВÊ слу-
чаеÊтаутомераÊ3,ÊмаксимумыÊнаходятсяÊвÊблизо-
стиÊ атомовÊ НÊ NHÊ иÊ аминоÊ групп.Ê АÊ минимумÊ
находитсяÊприÊатомеÊсеры.Ê 

ЭнергияÊ диссоциацииÊ связиÊ (ЭДС)Ê -Ê
важныйÊпараметрÊвÊхимии,ÊкоторыйÊпоказываетÊ
энергию,Ê требуемуюÊ дляÊ разрываÊ химическойÊ
связиÊ [22].Ê КромеÊ этого,Ê ЭДСÊ можетÊ приме-
нятьсяÊ вÊ органическойÊ химииÊ вÊ качествеÊ пока-
зателяÊСНÊкислотностиÊХНÊсвязейÊ[22].ÊПоэто-
муÊбылаÊопределенаÊвеличиныÊЭДСÊдляÊN-H,ÊS-
HÊиÊC-HÊсвязейÊтаутомерныхÊформÊ1-3Ê(табл.Ê2).Ê
ДляÊ определенияÊЭДСÊ всеÊ геометрииÊ исследо-
ванныхÊ соединенийÊбылиÊоптимизированыÊме-
тодомÊUHF/B3LYP/6-31G(d,p).ÊÊ 

СогласноÊтаблицеÊ2,ÊэнергияÊразрываÊS-
HÊсвязиÊ (64.41ÊиÊ 68.74Ê ккал/моль)Ê значительноÊ
меньше,ÊчемÊэнергияÊразрываÊN-HÊсвязей.Ê 

ВÊреакцияхÊобразованияÊкоординацион-
ныхÊ соединенийÊ вÊ обычныхÊ условияхÊ можетÊ
происходитьÊ гетеролитическийÊ разрыв,Ê аÊ неÊ
гомолитическийÊ разрывÊ химическойÊ связи.ÊÊ
СклонностьÊ кÊ образованиюÊ анионнойÊ формыÊ
черезÊ каких-либоÊ связейÊ определяетсяÊ сÊ помо-
щьюÊ анализаÊ энтальпииÊ депротонизацииÊ свя-
зей.ÊÊÊАнализÊэнтальпииÊдепротонизацииÊN-HÊиÊ
S-HÊсвязейÊтаутомерныхÊформÊуказываетÊотно-

сительнуюÊлегкостьÊобразованияÊанионаÊчерезÊ
гетеролитическийÊ разрывÊ S-HÊ связиÊ вÊ случаеÊ
таутомеровÊ1ÊиÊ2Ê(табл.Ê3).ÊАÊвÊслучаеÊтаутоме-
раÊ 3,Ê можетÊ образоватьсяÊ анионнаяÊ формаÊ сÊ
гетеролитическимÊразрывомÊN3-HÊсвязи. 
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Рисунок 6. Максимумы и минимумы поверхности ЭСП для таутомерных форм 1-3. 

Таблица-2 
 Энергия диссоциации X-H связи (ккал/моль) в 

структурах 1-3 

X:H®XāÊ+ÊHā ТаутомерÊ1 ТаутомерÊ2 ТаутомерÊ3 

N1-H 81.24 - 81.63 

S-H 64.41 68.74 - 

N3-H - 77.46 72.45 

HN-H 87.35 79.20 78.34 

С5-Н 109.28 108.96 109.44 

С6-Н 108.00 107.98 108.47 

С7-Н 110.03 110.72 111.22 

Таблица 3  
Энтальпия депротонизации  (ΔacidH298, ккал/моль) 

N-H и S-H связей 

X-H®X-Ê+ÊH+ ТаутомерÊ1 ТаутомерÊ2 ТаутомерÊ3 

N1-H 347.23 - 349.57 

S-H 334.10 334.65 - 

N3-H - 343.79 344.57 

HN-H 377.26 367.42 357.79 
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Заключение 
ИсходяÊ изÊ проведенныхÊ расчетовÊ сÊ ис-

пользованиемÊ методаÊ DFT/6-31GÊ (d,Ê p),Ê былаÊ
продемонстрированаÊстабильностьÊ4-амино-1,3
-дигидробензимидазол-2-тионаÊ (3)Ê поÊ сравне-
ниюÊсÊдругимиÊтаутомернымиÊформамиÊ(1ÊиÊ2).Ê
БылÊопределенÊбольшойÊбарьерÊпереходаÊмеж-
дуÊэтимиÊформами.ÊТакже,ÊвÊрезультатеÊрасче-
товÊбылоÊобнаружено,ÊчтоÊнаименьшаяÊэнергияÊ
диссоциацииÊ(ЭДС)ÊотноситсяÊкÊS-HÊсвязи,Êза-
темÊкÊN3-HÊсвязи.ÊБылаÊвыявленаÊнаибольшаяÊ
энергияÊсвязиÊN1-HÊпоÊсравнениюÊсÊостальны-
миÊN-HÊсвязями. 

АнализÊ распределенияÊ зарядаÊ иÊ элек-
тростатическогоÊпотенциалаÊ (ЭСП)ÊвÊ атомахÊ
показал,Ê чтоÊ молекулаÊ можетÊ действоватьÊ
какÊ донорÊ электроновÊ вÊ межмолекулярныхÊ
взаимодействияхÊ черезÊ атомÊ серыÊ тионногоÊ
фрагментаÊ таутомераÊ 3.Ê КромеÊ того,Ê могутÊ
образоватьсяÊ ионныеÊ связиÊ сÊ атомамиÊ серыÊ
таутомеровÊ1ÊилиÊ2.ÊВÊслучаеÊатомаÊсерыÊS-HÊ
группыÊ координацияÊ сÊ металламиÊ можетÊ
происходитьÊ толькоÊ черезÊ ионнуюÊ связь.Ê
КромеÊ того,Ê можноÊ ожидатьÊ участияÊ атомаÊ
азотаÊ изÊ имидазольногоÊ кольцаÊ вÊ координа-
цииÊсÊметаллами. 
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