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Межмолекулярные взаимодействия оказывают влияние на свойства и структуру биомолекул. Изучение биомолекул экспериментальными методами представляет сложность, в связи с этим для анализа и оценки межмолекулярных взаимодействий используются модельные соединения, которые позволяют разработать методы по определению количественных параметров водородных связей и прогнозировать их величину в более сложных супрамолекулярных системах. Одним из видов модельных фрагментов биологически активных веществ являются азотсодержащие циклические соединения. В настоящей работе изучены специфические взаимодействия циклических амидов: 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона в среде органических неэлектролитов. 2-Пиролидон представляет собой пятичленный циклический амид, который является структурным фрагментом пептидов, полипетидов и белков, свойства которых реализуются за счёт водородных связей. С другой стороны высокая температуры кипения и отсутствия коррозионных свойств определило широкое применение 2-пиролидона в качестве растворителей в текстильной и полимерной промышленности, что определяет необходимость исследования физико-химических параметров смесей 2-пиролидона с неэлектролитами.
В настоящей работе нами изучены межмолекулярные взаимодействия 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона с протоноакцепторами, протонодонорами и алифатическими спиртами методом калориметрии растворения. В работе на псевдо-адиабатическом калориметре определены энтальпии растворения 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона в органических растворителях и в среде циклических амидов. Из литературных данных энтальпий парообразования и экспериментальных энтальпий растворения 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона определены их энтальпии сольватации. Обнаружено что энтальпии сольватации в среде протоноакцепторов, протонодоноров и алифатических спиртах существенно различаются, что связано с различным типом сольватационных эффектов. Для оценки энтальпий водородных связей 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона с неэлектролитами использован ранее апробированный подход [1]. Обнаружено, что энтальпии специфических взаимодействий 2-пиролидона и N-метил-2-пирролидона в хлороформе равны, что связано с равными протоноакцепторными свойствами циклических амидов. Определены энтальпии специфических взаимодействий циклических амидов с основаниями, показано что для 2-пиролидона сила водородной связи зависит от протоноакцепторных свойств оснований, в отличие от N-метил-2-пирролидона, для которого кислотные свойства отсутствуют. Следует отметить, что энтальпии специфического взаимодействия протоноакцепторов в среде 2-пиролидона существенно меньше энтальпий специфических взаимодействий в органических растворителях. Проведена интерпретация полученных значений с точки зрения структуры, влияния реорганизации, кооперативных эффектов и свойств взаимодействующих молекул.

[1] Solomonov B.N, Novikov V.B., Varfolomeev M.A., Mileshko N.М J. Phys. Org. Chem. 2005, 18, 49-54.

«Работа выполнена за счет средств субсидии, выделенной в рамках государственной поддержки Казанского (Приволжского) федерального университета в целях повышения его конкурентоспособности среди ведущих мировых научно-образовательных центров», а также в рамках программы МК-7126.2015.3 (https://grants.extech.ru/docs/).
