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Пиримидиновые и пуриновые основания различного строения имеют важное био-
логическое значение и как самостоятельные соединения, и как части более крупных
молекул (нуклеиновых кислот, коферментов), что обусловливает стабильно высокий
интерес к исследованию их структуры и межмолекулярных взаимодействий с их учас-
тием.

В [1] были впервые, по мнению авторов публикации, синтезированы кристаллы,
содержащие два канонических основания (аденин (А) и тимин (Т) в соотношении 2:1).
Рентгеноструктурные данные были получены при охлаждении кристалла до 90 K с по-
следующим нагреванием (информация для расшифровки была собрана при 313 K).
В целом, изменения строения, обнаруженные в этом интервале температур, можно
считать незначительными, но произошла потеря воды: при 90 K на комплекс приходи-
лось 4, а при 313 K − 3 молекулы воды.

В настоящей работе обнаружено, что согласно расчетам методом атом-атомных
потенциалов с потенциалами [2] в этой структуре существует шесть пар молекул с дос-
таточно близкими значениями энергии (∼55−40 кДж/моль по абсолютной величине).
В трех парах молекулы находятся примерно в одной плоскости и между ними есть
водородные связи (А1 и А2, А1 и Т и А2 и Т; А1 и А2 − симметрически независимые
молекулы аденина), и три пары со стэкингом молекул (А2 и А2 и два варианта А1 и Т).

С помощью квантово-химических расчетов (в основном методом DFT с разными
базисами; программы Gaussian и GAMESS) проведен поиск минимумов энергии для
этих шести димеров и для кластеров, включающих молекулы воды. Найдено, в част-
ности, что стэкинг-димеры не сохраняются (Gaussian 09 DFT B3PW91/6-31G(d,p)):
плоскости двух молекул А оказываются в одной плоскости (но это расположение не
совпадает с полученным для исходно почти плоского димера), а плоскости молекул А и
Т в конфигурации, полученной из стэкинг-димеров, находятся под углом ∼40°.
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