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Одним из популярнейших направлений современной супрамолекулярной химии является изучение 

циклодекстринов (ЦД). Интерес к ним обусловлен уникальным сочетанием свойств соединений включения с 

ЦД и широким спектром их применения. ЦД используются для создания препаратов с регулируемым 

высвобождением активных ингредиентов, улучшения их растворимости и химической стабильности, для 

контроля процесса полимеризации и т.д. 
Метод 

 DFT/B3LYP/6-31G 

 NBO-анализ 

Программные 

пакеты 

 Gaussian 09 

 AutoDock 4.2 

Цель работы: построение молекулярных моделей комплексов включения β-ЦД с различными структурными 

единицами лигнина (конифериловым спиртом, его радикальными формами и образуемыми ими димеров). 

Комплексы β-ЦД с различными структурными единицами лигнина   

С радикальными формами 

КС 

 

 

 

 
 

Радикал 1   Радикал 2    Радикал 3 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 2 (К2) 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 3 (К3) 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 4 (К4) 

С димерными формами КС  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 5 (К5) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 6 (К6) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 7 (К7) 

С конифериловым 

спиртом (КС) 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Комплекс 1 (К1) 

Энергии связывания комплексов 

«гость - хозяин»  

β-ЦД 

H 0.50 

O -0.78 

Oмостиковый -0.61 

КС Радикал 1 Радикал 2 Радикал 3 

H16 0.51 - - 0.33 

H25 0.47 0.30 0.30 0.30 

O10 -0.69 -0.49 -0.48 -0.55 

O11 -0.55 -0.48 -0.48 -0.56 

O22 -0.75 -0.53 -0.54 -0.53 

Нумерация атомов 

КС и его радикальных 

форм 

Димер 1 

 

 

 

 

 

 

 

Димер 2 

 

Димер 3 

 

 

 

 

 

 

 

H5 0.48 - 0.47 

H6 0.51 0.49 0.49 

O1 -0.76 - -0.75 

O2 -0.54 -0.51 -0.51 

O3 -0.56 -0.57 -0.52 

O4 -0.69 -0.68 -0.68 

Заряды отдельных атомов исследуемых соединений 

Научный руководитель: канд. хим. наук, доц. Т. Г. Волкова 
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Комплекс 1 

H 0.52 

O -0.81 

Oмостиковый -0.63 

H16 0.52 

H25 0.52 

O10 -0.73 

O11 -0.79 

O22 -0.80 


