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этих	 веществ	 (5	 и	 6),	 полученные	 нами	 впер-

вые,	показаны	на	схемах	1	и	2	соответственно.	
Представленные	 соединения	 вызывают	 инте-
рес	как	перспективные	биологически	активные	
субстраты.

Был	 проведен	 МТТ-тест	 для	 соединений	
3–6	 на	 жизнеспособность	 линий	 клеток	 рака	
яичников	и	рака	кожи	(Рисунки	1	и	2).	Данные	
получены	Е.	В.	Плотниковым.

Результаты	МТТ-теста	показали,	что	соеди-

нения	3	и	4	проявили	наибольшую	токсичность	

к	клеткам	рака	яичников	и	кожи,	что	позволяет	
считать	их	перспективными	для	разработки	ле-
карственных	препаратов.

Также	 с	 помощью	 программы	 GAUSSIAN	
09w	 в	 приближении	 B3LYP/6-31+G(d)	 прове-
дены	квантово-химические	расчеты	для	поиска	
наиболее	 вероятной	 конформации	 соединений	
5	 и	 6,	 которые	 позволяют	 предположить,	 что	
термодинамически	более	устойчивыми	являют-
ся	 трансоидные	 конфигурации	 гидроксильных	
групп	оксимов.
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Бузульник	 крупнолистный	 (Ligularia 
macrophylla	 (Lebeb.)	 DC)	 является	 перспек-

тивным	 источником	 биологически	 активных	
терпеноидных	 соединений,	 среди	 которых	 ос-
новным	 компонентом	 является	 фураноэремо-

филан-14β,6α-олид	(1),	состава	C15H18O3
	с	т.	пл.	

135,7–137,1	°С	(петролейный	эфир:этилацетат),	
[α]D	–	45°	(c	0,45,	диоксан),	содержащийся	как	в	
надземной,	так	и	подземной	части	растения	[1].	
Образец	фураноэремофилан-14β,6α-олида	обла-
дает	противовоспалительной	активностью.	

Фураноэремофилан-14β,6α-олид	 –	 сескви-

терпеновый	 ɣ-лактон	 кадинановой	 структуры,	
особенностью	ее	является	наличие	ɣ-лактонно-

го	кольца	и	фуранового	цикла,	рассматриваемых	
как	реакционные	центры	данного	полифункцио-

нального	соединения.	
Квантово-химические	 расчеты	 структуры	

молекулы	фураноэремофилан-14β,6α-олида	 вы-

полнены	 методом	 теории	 функционала	 плот-
ности	 (DFT)	в	рамках	программы	Gaussian	 [2].	
Модель	 молекулы	 построена	 с	 помощью	 про-

граммы	GaussView	[3].
Более	высокая	электроотрицательность	кис-

лородного	 атома	 и	 обогащенные	 электронами	
двойные	 связи	 фуранового	 кольца	 приводит	 к	
появлению	 положительных	 зарядов	 на	 атомах	
С7,	С8,	С11,	С12,	и	создает	благоприятные	усло-

вия	для	электрофильной	атаки.	
К	реакциям	окисления	соединений	с	двой-

ными	связями,	в	которых	сохраняется	углерод-

ный	скелет,	относятся	реакции	эпоксидирования,	
в	частности	надкислоты	электрофильно	присое-
диняются	к	непредельной	связи.	Эпоксидирова-
нию	должна	подвергаться	наиболее	замещенная	

Схема 1
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двойная	связь,	т.к.	она	наиболее	электроноизбы-

точна.	В	молекуле	фураноэремофилан-14β,6α-о-

лида	 наиболее	 замещенной	 связью	 является	
тетразамещенная	 С7–С8-связь,	 атомы	 которой,	
как	указано	выше,	несут	положительные	заряды	
(табл.	1).	Однако	она	менее	обогащена	электро-

нами	из-за	смещения	электронной	плотности	в	
сторону	атома	кислорода	с	двумя	электронными	
парами,	 вследствие	 чего	 положительный	 заряд	
на	α-атоме	 (С8)	в	несколько	раз	больше	заряда	
β-атома	(С7).	Напротив,	связь	С11–С12	обладает	
повышенной	электронной	плотностью	благода-
ря	 электронодонорной	 метильной	 группе,	 что	
подтвердил	анализ	энергий	делокализации.

С	 другой	 стороны,	 известно,	 что	 образо-

вание	 эпоксидного	 цикла	 подчиняется	 тем	 же	

стереоэлектронным	 принципам,	 что	 и	 реакции	
присоединения	 к	 олефинам:	 процесс	 проис-
ходит	 стереоселективно,	 т.	 е.	 с	 наименее	 про-

странственно-затрудненной	 стороны.	 Подход	 к	
упомянутой	выше	тетразамещенной	С7–С8-свя-

зи	экранирован	связями	С6–H	и	С9–H.	Связь	же	
С11–С12,	наоборот,	доступна	для	атаки	электро-

фила.
Более	 короткая	 связь	 С11=С12	 указывает	

на	повышенную	электронную	плотность	между	
атомами,	что	благоприятствует	атаке	надкисло-

той,	и	является	дополнительным	подтверждени-

ем	 рассмотрения	 этой	 связи	 как	 реакционного	
центра	для	электрофильной	реакции.
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Галогенная	связь	(ГС)	–	это	притягивающее	
взаимодействие	 между	 нуклеофилом	 и	 обла-
стью	низкой	электронной	плотности	на	поверх-

ности	 атома	 галогена,	 которая	 характеризуется	
частичным	положительным	зарядом	и	называет-
ся	 σ-дыркой	 [1].	В	 опубликованном	 IUPAC	пе-
речне	 доноров	 ГС	 приведены	 соединения	 как	
иода(I),	так	и	поливалентного	иода,	в	частности,	
диарилиодониевые	 соли,	 которые	 были	 выбра-
ны	 в	 качестве	 объектов	 проведённого	 исследо-

вания.	Особенность	данных	соединений	заклю-

чается	в	том,	что	они	способны	образовывать	не	
одну,	 а	 две	ГС	 с	 нуклеофилами	 одновременно,	
поскольку	обладают	двумя	σ-дырками,	располо-

женными	 напротив	 обоих	 ковалентных	 связей	
C–I.	Проведённый	литературный	поиск	показал,	

что	известны	примеры	различной	супрамолеку-

лярной	организации	в	кристаллах	солей	диари-

лиодония,	причём	самыми	распространёнными	
видами	сборки	являются	полимерная	и	гетероте-
трамерная.	Противоионы	в	свою	очередь	имели	
разнообразную	 природу	 и	 могли	 быть	 галоге-
нидными	[2],	псевдогалогенидными	[3]	или	ком-

плексными	[4].
Данное	 научное	 исследование	 посвящено	

изучению	ГС	в	различных	иодидах	и	полииоди-

дах	диарилиодония.	Было	получено	8	 соедине-
ний,	включая	3	иодида,	3	трииодида,	октаиодид	
и	 смешанный	 иодид-трииодид.	 ГС	 вида	 C–I∙∙∙I	
были	идентифицированы	во	всех	случаях.	Ана-
лиз	 супрамолекулярной	 организации	 в	 струк-

турах	показал,	что	для	иодидов	диарилиодония	


