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� ������ ��������� ������ ������ � ��������� (QTAIM) �!�"��� #���������� $������� 
$��%&��$������ ��$���' ��S�H � $��*������ +�����+�"�$��+� �/*� 9��$�'� #&���� 
$��%&��$������ ��$���' CH3(CH2)n�S�H, +*� n � 8. �$��������� ����"�� ����������-
���/���� ��*���*��� $�/!� O�H, 9����*/;�� � �<��!�����= >����"�$��� $�������' 

. ?���"��' ��"�$�����'� $�����B���/ #����������>����%��-
$��� +��99 �(R) � $�$������� B���� �(R). �<$�D*��' ��!��D��$�� 9��+��!�������/ 
������/>�� �$��������—$���$����.  
 
� % & ' " � ( "  � % � � �: 9��$�'� #&��' $��%&��$������ ��$���', ��*������'� #&-
&���, ��������/ �����/ ������ � �������� (QTAIM), #����������>����%��$�%, B���� 
#����������>����%��$��, #���������/ 9�����$�%, #&&������'� !��/*, &���>�����%��/ 
+��99�. 

�	��	��)	���� )���� 

F�!�$�� ����"�$�����'� ������/>�� �$��������—�������$�%� (QSAR) � �$��������—
$���$���� (QSPR) /��/��$/ +�9���!� � ��!��D��$�� 9��+��!�������/ $���$�� $��*������ �� 
�$���� +�������"�$��+� $������/ � ��$9��*�����/ #���������� 9�����$�� �(r) [ 1—4 ]. �*���� 
���9��*������$�% � 9�����$���$�� $�$����/=;�� �������' &���>�����%�'� +��99 �$����$/ 
+������ 9��"����, ���/=;�� �� ���������$�% ����"�$��� ��*���� � 9����*/;�� � ��$�� 9�-
+��B��$�� 9�� ��$"��� ���������$���. ������!�>�/ ����� ����*�"�$��� �B�<��, �$��*/ �! 
�����!� �������������/��'� �!����*��$����, ���<��*��� *�/ ���"B���/ 9��+��$��"�$��� 
$9�$�<��$�� QSAR � QSPR. 

� ��*��/� QSAR � QSPR, � !�*�"�� �drug design� 9�� �>���� <����+�"�$��� �������$�� 
[ 3 ] ���<���� �*�<�� � ��"�$��� *�$���9����� �$9��%!����% �����'� !��/*' q(�). G&&�����-
�'� !��/* ����� � � �������� �$�% $���� !��/*� /*�� � #���������� 9�����$�� ��(r), �!/���  
� <�$$���� ���9���+�"�$��+�� ����� [ 4 ]. 


�"�$������� � ����"�$������� �9�$���� �������������/��'� �!����*��$���� �$������ 
�� �!�"���� ��$9��*�����/ !��/*�� q(�). ?�/������ q(�) � 0 $�/!��� $ ��!��$�%= #��������-
��>����%��$��� ������ �(�) [ 5—8 ], ������/ �9��*��/��$/ ��� $���$��� ������ � ��� +��99 R 
9�����$9��*��/�% ��D*� $�<�� �(r) (/������ ��*�������+� #&&����, I-#&&��� [ 9 ]). 
���"�$�-
������ ����� � ��D�� $��D��% !��/* ����� q(�) ��� +��99' q(R), ��!����=;�� 9�* ���/���� 
$�$�*��� &��+������ R�; $�����B���/ ��D*� � ��D�� 9���"��% �! �!������/ q 9�� !���;���� 
R�. I-#&&��� 9����*�� � 9�/�����= � �������� ������&��%�'� � #������&��%�'� �<��$���,  
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� ��$9��*������ q(�) � q(R) 9�!���/�� �� ���%�� ������!����% ��!��D�'� ����>����'� >���� 
�������', �� � ���!��% �+� �������>�= 9� ����B���= � ���+����. 


�� 9������, ��*������'� #&&��� <��%B��$��� �!�"���'� �����'� +��99 <'$��� !�����-
�� � ��$9��$����/��$/ �� <���� "�� "���! ��� ����"�$��� $�/!� [ 9 ]. ?�#����, ���$/ $������$�-
��=;�� 9�9�����, ��D�� 9��*$�����% �=<�� 9��+��!������� #�$���$����� $���$��� � ��*� 
$���' $������$���=;�� ����*�� [ 10—12 ]. �! $�������/ q(R) � ��!�'� ��������� ��D�� �>�-
���% 9�����$���$�% ����$/;��$/ � R #���������� 9�����$�� �R(r), "�� #����������� 9�����-
$���$�� 9��>���%�'� $���$�� R. 	���� �<��!��, �����! #��������'� #&&����� !���$������� 
/��/��$/ ��D�'� ��$��������� �������/���+� *�!���� ��+���"�$��� $��*������ [ 3 ]. 

����� [ 13 ] ��"�$������� � ����"�$������� $�������� #����������>����%��$��� <��%B�+� 
"�$�� !���$������� <'�� 9����*��� �� �$������� $�9�$�������/ �� �������%�'� !��/*��. ��!-
��$�� #����������>����%��$��� �/*� +��99 R � R� (�.�. 	� = �(R) – �(R �)), ���*���'� "�$���-
�'� *�&&����>��������� 9����� #���+�� 9� "�$�� #���������, 9����*��' � [ 14 ], $�������� 
����"�� �(R) *�/ �+����*���*�� � �� ��*������ *��' � [ 15—17 ], � �(R) $���- � ��$����*-
$�*��D�;�� &��+������ — � [ 18, 19 ]. �*���� 9�� #��� �� <'�� �"���' �������'� ��D�'� 
�����'� +��99������. 

�"%*& *����� ��<��' /��/��$/ *��%���B�� ��$B������ ��"�$������� B���' �(R) $ ���=-
"����� &���>�����%�'� +��99 $��*������ +�����+�"�$��+� �/*� 9��$�'� #&���� $��%&��$�-
����� ��$���' CH3(CH2)n�S��, +*� n � 8. ������%��$�% �'<��� �/*� $�/!��� $ ����� �!�"��-
��$�%= #��� ��+���"�$��� $��*������. W��//$% �"��% ����>�����-������'� ��;�$���� � �<-
��*�/ $��%�'�� ��$$���������%�'�� $���$�����, $��%&��$�����/ ��$���� � $��<�*��� ��*� 
�� �'/�����, � $�;�$�������� �� $���� � 9����*� (!� �$��="����� ��<��%�����) $ *�$�������-
$�%= �� �$��������� [ 20 ]. �*���� ��� �<��!��� ��+���"�$��� #&��', �����'� /��/=�$/ 9��-
��D���"�'�� 9��*������ �����"�'� ����>�� � �"�$���=�  � 9��>�$$�� $�/!'����/ ���$�"�'� 
$��*������. 

����	��+	���
���� )���� 

�������$��� $������� *��/�� ������� +�����+�"�$��+� �/*� CH3(CH2)n�S��, +*� n � 8, 
<'�� ���*��� ����*�� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) $ �$9��%!������� 9��+����' GAUSSIAN 03 
[ 21 ]. 
��������$���� +�������"�$��+� $������/ HOSOH 9��*$������' � ��<��� [ 22 ]. c��/*' 
q ������ � <'�� �'"�$���' � ������ QT�I� [ 4 ] "�$����'� ����+���������� � 9��*���� 
��D�����'� 9�������$��� � �!�9�������$�� #���������� 9�����$�� 0,001 ��. �*. $ 9���;%= 
9��+����' AIMALL [ 23 ] � ��!��$��' 9� &���>�����%�'� +��99�� R. ?�+��B��$�% ��$"��� 
q(R) $�$����/�� �� <���� 0,001 ��. �*. (1 ��. �*. = 1,6 
10–19 
�).  

�$��*/ �! 9���D���/, "�� &���>�����%��/ +��99� ��+���"�$��� $��*������ — #�� $����-
����'� &��+����, �9��*��/=;�� ����"�$��� $���$��� �������', � CH3(CH2)n�S�� <'�� �'-
*����' &�����%�� �*������'� +��99': CH3, CH2 � �S��. 
���� ��+�, &��+���� �S�� <'� 
*�9�������%�� ��!<�� �� ��9���+�"�$��� +��99' � ����': OH, S—OH, O, O—S $�+��$�� &��-
����!�� QTAIM [ 4 ]. �� !��/*' ���D� <'�� �$9��%!����' 9�� $�$�������� ��"�$������� B��-
�' �(R). �$� �!�"���'� �������' <'�� 9��*$������' � ��*� $�����9��$��� &���>�����%�'� 
+��99 R—R�, *�/ �����'� ��$$"����' q(R) � q(R�): �! q(R) < 0 � q(R�) > 0 $��*��� �(R) > �(R�). 

�	��
����� � �� �-��/$	��	 


�������-����"�$��� �$$��*������ CH3(CH2)n�S�� � ������ QTAIM 9���!��� ����"��  
� ���, ��"���/ $ n � 1, �������������/���� ��*���*��� $�/!�. ��*���*��/ $�/!% � CH3—
CH2�S�� �<��!���$/ ��D*� ������ ��*���*� �9 +��99' ��3 � ��$����*�� �2 +�*���$��%��-
+� �$����� $��%&��$������ ��$���'  ($�. ��$����), � �� �$�� 9�$��*�=;�� 
"����� �/*� ��D*� �2 � OSOH � �9 ������ 9� $"��� �� ��� CH2. ��� $��<���!����� ���&����-
>�= �"�$��� R—CH2CH2�S��, 9�����;�/ �+� � B�$��"����'� >��� . �!����-
��/ q(R) &��+������ ������ >���� 9�� n � 3 ����*/�$/ � 9��*���� 9�+��B��$�� ��$"��� � ��� 
��D�� 9����<��"%. 
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�������������/���/ ��*���*��/ $�/!% ��D*� ������� �9 � �2  
� �H3CH2OSOH (B�������/ ����/) 

 
����"�� �������������/���� ��*���*��� $�/!� � �<��-

!������ >����"�$��� $�������' 9����*/� � $��<���!�>�� q(R) 
�$�� +��99 ������ , 9�� #��� ��<�=*���$/ 
$��;���� �R(r) �� ��2 � S � �� � �. ������%B�� �!�������  
9��������� $ �����"����� n 9���$��*��� � +��99' �—S, �� !��/* ����%B��$/ �$�+� �� 
0,004 ��. �*. � *�/ $���*������ �—S ��D�� <'�% 9���/� ��� –0,029 ��. �*. ($�. ��<��>�). 

�$��*/ �! ��$9��*�����/ q(R), ��*�������� *��$���� &��+����� —OSOH �� �$= �$���%-
��= "�$�% �+����*���*��� >�9� �;�;���$/ *� n = 5 ($�. ��<��>�). ?�� 1 � n � 9 ���<��%B�� 
�!������� <'�� ����"��� � q(�H3) �� 0,555 *� –0,013 ��. �*. ��"���/ $ n > 5, ���/��� 

 �� �+����*���*��= >�9% ��$9��$����/��$/ ���%�� �� *�� $��D�'� ��2. ��-
*������'� #&&��� 9��/��/��$/ � �����"���� !��/*� #��� +��99, 9�� #��� $�� &��+���� 

 9���<������ ����>����%�'� !��/* –0,021 ��. �*. 
� �������� #������+� #&��� $��%&��$������ ��$���' CH3CH2�S�� +��99��'� !��/*' 

����': q(�H3) = 0,054, q(�H2) = 0,507, q(�) = –1,095, q(�—S) = –0,029, q(S) = 1,066, q(��) = 
= –0,531, q(S—O�) = 0,534 � q(�—S—O�) = –0,561 ��. �*. ($�. ��<��>�). ��������� q(R) *��� 
$�����B���� 
 q(S) > q(S—O�) > q(�H2) > q(�H3) > q(�—S) > q(��) > q(�—S—O�) > q(�), (1) 
�.�. B���� �(R) #��+� $��*�����/ ����� ��*: 
 �(S) < �(S—O�) < �(�H2) < �(�H3) < �(�—S) < �(��) < �(�—S—O�) < �(�). (2) 
 

�	
��� ��������	����� � ���������
���� �
��� q(R) 
��	 CnHn+1OSOH, ��
 n � 9, � ��. �*. 

�������� ��3 CH2 CH2 CH2 CH2 CH2 CH2 CH2 CH2 

HOSOH — — — — — — — — — 
CH3OSOH   0,555 — — — — — — — — 
C2H5OSOH   0,054 0,507 — — — — — — — 
C3H7OSOH   0,004 0,067 — — — — — — 0,499 
C4H9OSOH   0,001 0,019 — — — — — 0,052 0,497 
C5H11OSOH –0,009 0,026 — — — — 0,004 0,051 0,497 
C6H13OSOH –0,011 0,017 — — — 0,011 0,003 0,052 0,497 
C7H15OSOH –0,013 0,017 — — 0,002  0,01 0,004 0,052 0,497 
C8H17OSOH –0,013 0,016 — 0,002 0,002 0,011 0,004 0,052 0,497 
C9H19OSOH –0,014 0,016 0,001 0,002 0,002 0,011 0,004 0,052 0,497 

�������� O—S—OH —OH —S— —S—OH —O—S— —O—    

HOSOH — –0,523 1,045 0,523 — —    
CH3OSOH –0,555 –0,53 1,067 0,537 –0,025 –1,092    
C2H5OSOH –0,561 –0,531 1,066 0,534 –0,029 –1,095    
C3H7OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,542 –0,029 –1,111    
C4H9OSOH –0,569 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,11    
C5H11OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,111    
C6H13OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,111    
C7H15OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,111    
C8H17OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,111    
C9H19OSOH –0,570 –0,541 1,082 0,541 –0,029 –1,111    
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�����+�"�'� 9�$������/ 9����*��' *�/ ��D*�� �������' �/*�. � ��*� $�9�$�������/ ��*�-
��*���%�'� �(R) � CH3(CH2)n�S��, +*� n � 8, <'�� ����"��� �*�������/ 9�$��*������%��$�% 
9���D���/ �'<����'� &��+������ �� B���� �(R) ($�. (2)). ��9�����, �� �$�� �$$��*�����'� 
��������� #����������>�9����'� $���$���, �$��*/ �! q(R), �$�+*� 9��/��/=� +��99' �—S, 
��, �—S—O� � �. c��/* � �R(r) ���<���� #����������>����%�'� +��99, ��� 9������, ����� 
�$�+� �!���/��$/ � +�����+�"�$��� �/*�, � ���D� 9�� 9�����$� ��D*� �/*���. ?�#���� $���-
����� q(R) � �(R) �<'"�� 9����*/� 9� ����B���= � #��� +��99��. 

��$B������ ��"�$������� B���' #����������>����%��$��� �� 9����� #��9� 9���$��*��� 
9���� $����;���/ �(R) �! [ 19 ]: 

�(�S—) < �(�S—OH) < �(—C�S—) < �(SH) < �(CH2) < �(CH3) < �[C(O)SH] < 
 < �(—C�S—OH) < �[ —C(O)—] < �(OH) < �(�C—) < �(O=) (3) 
$� B����� (2). � ��"�$��� ��9����� ��"�� *�/ �<k�*�����/ (2) � (3) <'�� �'<���� CH2. ?�-
$���%�� 9�� n > 5 � ��������� �/*� �$�% $���*����'� +��99' �H2 $ q(�H2) = 0,000 ��. �*. ($�. 
��<��>�), �� 9���$"�� �$���%�'� q(R) �*�<��� 9����*��% 9� ���. ?�� �<k�*������ B��� � �<-
;�� �������$��� (4) �9��*��/��$%, �� $���%�� �$����'� !��/*��'� �*���> ����$����%�� �'-
<�����+� ��"��� ��$"��� ����*��$/ ��D*�/ +��99�. 
��������$�% 9���D���/ R �� B���� (4) 
<'�� 9�������� *�9�������%�'� 9���$"���� �$�� q(R) 9� ����B���= � q(��). o��99� ��  
� B����� (2) � (3), +*� !� ��"��� ��$"��� <'�� 9���D��� q(�H2) = 0,000 ��. �*., 9���!��� ���-
<��%B�= $��<��%��$�% (������%B�� �!������� !��/*� �� –0,523 � [ 19 ] *� –0,554 ��. �*. 
($�. ��<��>�)). ?���"����� � ��!��%���� $�����B���� #����������>����%��$��� �'+�/*�� $��-
*�=;�� �<��!��: 

�(�S—) < �(—S—) < �(�S—OH) < �(—S—OH) < �(—C�S—) < �(SH) < �(CH2) < �(CH3) < 
< �(O—S) < �[C(O)SH] < �(—C�S—OH) < �[ —C(O)—] < �(OH) < �(O—S—OH) < 

 < �(�C—) < �(—O—) < �(O=). (4) 
��������� $ �(R) �! [ 18 ] 

�(—SH=) < �(CH3) < �(SH—) < �[CH(O)—] < �[SH(O)—] < �[CH(S)—] < 
< �[C(S)=CH—] < �(OH—S�) < �[SH(C)—] < �(—S—) < �(CH2=) < �(CH�) < 

 < �(OH) < �(—C�C—) < �(O=) (5) 
� (4) 9�!������ ����� 9���D���� &���>�����%�'� +��99 C(O)SH, —C�S—OH, —O—S—OH  
� CH2 �� ��$B������� B���� (6). ��/ #��+� !��/* ��9����� +��99' �� �! �������$�� (4) � (5) 
<'� 9���/� !� ���%, � 9� ����B���= � #���� ��"��� ��$"��� 9���$"����' #&&������'� !��/*' 
�$���%�'� +��99, $�$����/=;�� �������'. 	�"��$�% �'<�����+� ��$9���D���/ �(R) �� (6) 
���D� <'�� 9�*����D*��� *�9�������%�'� 9���$"���� �� �(R) ����$����%�� =�. ���9�*���� 
�<��� B��� 9�!������ $�*��% � ���������$�� ����� B���' (6) #����������>����%��$��� *�/ 
�$�� &���>�����%�'� +��99 �!�"���'� $��*������:  

�(—SH=) < �(CH2) < �(CH3) < �(SH—) < �[CH(O)—] < �[SH(O)—] < �[CH(S)] < 
< �[C(S)=CH—] < �(OH—S�) < �[SH(C)—] < �(—S—) < �[ —C(O)SH] < �(—C�S—OH) < 

 < �(CH2=) < �(CH�) < �(OH) < �(—O—S—OH) < �(—C�C—) < �(O=). (6) 

����$� 

1. � ������ QTAIM 9����*��� $�������� #����������>����%��$��� �����'� +��99 �(R)  
� ��������� �/*� CH3(CH2)n�S��, +*� n � 8, � HOSOH. ��!��%����� $���� ��$B������ B���' 
�(R). �� �$�� ��$$�������'� $��*�����/� ���$����%��� #����������>�9�����$�%= �<��*�=� 
+��99' =�, —O— � —C�C—.  

2. ��!��<������/ B���� �(R) 9�!���/�� �9��*����% $��;���� #���������� 9�����$��  
� ��*�������'� �������������� � ��D�� <'�% �$9��%!����� *�/ �>���� ��$9��*�����/ !��/*� 
� ������!�>�� ����>����'� >������.  
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