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Èññëåäîâàíà êîððåëÿöèÿ ìåæäó èíãèáèðóþùèìè
ñâîéñòâàìè ïðîèçâîäíûõ 2-ìåòèë-2-ýòèë-2,3-äè-
ãèäðî-1Í-èíäîëà è èõ ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì ñ
ïðèìåíåíèåì èíäåêñîâ ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè:
ýíåðãèÿ âåðõíåé çàíÿòîé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè,
ýíåðãèÿ íèæíåé âàêàíòíîé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòà-
ëè, çàðÿä íà àòîìå àçîòà, çàðÿä  àòîìå àçîòà, õè-
ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, æåñòêîñòü ïî Ïèðñîíó è ãëî-
áàëüíûé èíäåêñ ýëåêòðîôèëüíîñòè. Óñòàíîâëåíî,
÷òî ëó÷øàÿ êîððåëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü íàáëþ-
äàåòñÿ ìåæäó ýôôåêòèâíîñòüþ çàùèòû îò êîððî-
çèè è çàðÿäîì íà àòîìå àçîòà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì
íàéäåííîãî óðàâíåíèÿ ðåãðåññèè îñóùåñòâëåí
ïðîãíîç, ñèíòåçèðîâàí ðÿä ïðîèçâîäíûõ 2-ìåòèë-
2-ýòèë-2,3-äèãèäðî-1Í-èíäîëà è ïîêàçàíà èõ àí-
òèêîððîçèîííàÿ àêòèâíîñòü.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: èíäåêñû ðåàêöèîííîé ñïî-
ñîáíîñòè; èíäîëû; êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ïàðà-
ìåòðû; êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèè; 2-ìåòèë-2-
ýòèë-2,3-äèãèäðî-1Í-èíäîë; ïðîãíîç àíòèêîððî-
çèîííîé àêòèâíîñòè.

Correlation between inhibitory properties of
arylamines at hydrosulfuric medium and their
electronic structures was studied using such
indices as the reactivity of higher energy occupied
by molecular orbitals of lower energy free of
molecular orbitals, the negative charge on the
nitrogen atom, and the dipole moment of the
electrophilicity index.The best correlation was
observed between the protection rating and the
negative charge on the nitrogen atom. Using the
regression equation and the prognosis of
anticorrosive activity we synthesized a series of
compounds with high inhibitory activity.

Key words: correlation coefficients; forecast
corrosion activity; indoles; 2-methyl-2-ethyl-2,3-
dihydro-1H-indole; quantum-chemical parameters;
reactivity indicses.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïî òåìå ãîñçàäà-
íèÿ ¹ÀÀÀÀ-À19-119011790021-4 è
ÀÀÀÀ-À17-117011910027-0. Õèìè÷åñêèé
àíàëèç ñîåäèíåíèé âûïîëíåí íà îáîðóäî-
âàíèè ÖÊÏ «Õèìèÿ» ÓôÈÕ ÐÀÍ.

The work was carried out on the state
assignment No.ÀÀÀÀ-À19-119011790021-4
and ÀÀÀÀ-À17-117011910027-0. Chemical
analysis of the compounds was carried out
on the equipment of the Center  «Khimiya»
of Ufa Institute of Chemistry  RAS.
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Èíãèáèòîðû, êîòîðûå øèðîêî èñïîëüçó-
þòñÿ äëÿ çàùèòû ìåòàëëè÷åñêèõ êîíñòðóêöèé
â ðàçíûõ îáëàñòÿõ ïðîìûøëåííîñòè, â áîëü-
øèíñòâå ñëó÷àåâ òîêñè÷íû èëè ìàëîòîêñè÷íû,
÷òî â çíà÷èòåëüíîé ìåðå óñëîæíÿåò èõ ïðèìå-
íåíèå. Â ñâÿçè ñ ýòèì àêòóàëüíûì ÿâëÿåòñÿ
ïîèñê íîâûõ èíãèáèòîðîâ êîððîçèè è ðàñøè-
ðåíèå èõ àññîðòèìåíòà. Èçâåñòíî 1–6, ÷òî ïðî-
èçâîäíûå èíäîëîâ îáëàäàþò âûñîêîé èíãèáè-
ðóþùåé àêòèâíîñòüþ â êèñëûõ ñðåäàõ. Îäíàêî
èññëåäîâàíèÿ âçàèìîñâÿçè ñòðóêòóðíûõ ïàðà-
ìåòðîâ ïðîèçâîäíûõ èíäîëîâ îò èõ àíòèêîððî-
çèîííûõ ñâîéñòâ îòñóòñòâóþò. Ðàíåå 7–9 áûëè
ñèíòåçèðîâàíû 2-ìåòèë-2-ýòèë-2,3-äèãèäðî-
1Í-èíäîë è åãî ïðîèçâîäíûå è ïîêàçàíî åãî
ïðîòèâîìèêðîáíûå, ðîñòðåãóëèðóþùèå è àí-
òèîêèñëèòåëüíûå ñâîéñòâà. Öåëüþ íàñòîÿùèõ
èññëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ ïðîãíîç è ñèíòåç íîâûõ
ïðîèçâîäíûõ 2-ìåòèë-2-ýòèë-2,3-äèãèäðî-1Í-
èíäîëà (ÄÃÈ) ñ âûñîêîé èíãèáèðóþùåé àêòèâ-
íîñòüþ è èçó÷åíèå âçàèìîñâÿçè ìåæäó ýëåêò-
ðîííûì ñòðîåíèåì ìîëåêóë è èõ èíãèáèðóþ-
ùåé  àêòèâíîñòüþ â êèñëûõ ñðåäàõ.

Ìåòîäèêà ýêñïåðèìåíòà

Ñïåêòðû ßÌÐ 1Í, 13Ñ çàïèñàíû íà ñïåêò-
ðîìåòðå Bruker Avance III 500 ÌÃö (500 è 125
ÌÃö) â CDCl3, âíóòðåííèé ñòàíäàðò – îñòà-
òî÷íûå ñèãíàëû ðàñòâîðèòåëÿ. ÈÊ ñïåêòðû çà-
ïèñûâàëè íà ïðèáîðå IR-Prestige-21 (Fourier
Transform Spectrophotometer Shimadsu) â òîí-
êîì ñëîå. Ýëåìåíòíûé àíàëèç âûïîëíåí íà
ÑÍNS(O)-àíàëèçàòîðå Åâðî-2000. Äëÿ àíàëè-
òè÷åñêîé ÒÑÕ èñïîëüçîâàíû ïëàñòèíû Sorbfil
ìàðêè ÏÒÑÕ-ÀÔ-À, èçãîòîâèòåëü ÇÀÎ «Ñîðá-
ïîëèìåð» (Êðàñíîäàð, Ðîññèÿ). Êîëîíî÷íàÿ
õðîìàòîãðàôèÿ ïðîâåäåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì
ñèëèêàãåëÿ Macherey-Nagel 60 (ðàçìåð ÷àñòèö
0.063–0.2 ìì).

Ñîåäèíåíèÿ 2-8 áûëè ïîëó÷åíû ïî 10, âñå
ôèçèêî-õèìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñîîòâåò-
ñòâóþò ëèòåðàòóðíûì äàííûì.

2-ethyl-2-methyl-7-[(2E)-1-methylbut-2-
en-1-yl]-2,3-dihydro-1H-indole (9) (LL-205).
Â ïàëü÷èêîâûé àâòîêëàâ (V 17 ñì3) ïîìåùàëè
0.4 ã (2.48 ììîëü) èíäîëèíà 1, 0.13 ã (1.24
ììîëü) 4-õëîðïåíò-2-åíà è íàãðåâàëè 3 ÷ ïðè
150 îÑ . Ïîñëå îõëàæäåíèÿ ðåàêöèîííîé ñìåñè
äîáàâëÿëè 20 ìë EtOAc è 10 ìë 10%-íîãî ðà-
ñòâîðà ÊÎÍ, ïåðåìåøèâàëè, îðãàíè÷åñêóþ
ôàçó îòäåëÿëè, ïðîìûâàëè 10 ìë 10%-íîãî ðà-
ñòâîðà ÊÎÍ, ïðîìûâàëè âîäîé, îðãàíè÷åñêèé
ñëîé îòäåëÿëè, ñóøèëè MgSO4. Ïîñëå óäàëå-
íèÿ ðàñòâîðèòåëÿ â âàêóóìå îñòàòîê õðîìàòî-

ãðàôèðîâàëè  íà ñèëèêàãåëå (ýëþåíò ÏÝ-
EtOAc, 7:1). Âûõîä 0.4 ã (70%).

2 - e thy l - 2 -me thy l - 5 , 7 - b i s [ ( 2E ) - 1 -
methylbut-2-en-1-yl]-2,3-dihydro-1H-indole
(10) (LL-44). Â ïàëü÷èêîâûé àâòîêëàâ (V 17
ñì3) ïîìåùàëè 0.7 ã (4.35 ììîëü) èíäîëèíà 1 â
10 ìë áåíçîëà, 1.5 ã (21.75 ììîëü) ïèïåðèëåíà,
0.2 ã (0.44 ììîëü) AlCl3 è íàãðåâàëè ïðè 130 îC
â òå÷åíèå 5 ÷. Ïîñëå îõëàæäåíèÿ ðåàêöèîííîé
ñìåñè äîáàâëÿëè 10 ìë âîäû è 10 ìë áåíçîëà,
âîäíóþ ôàçó îòäåëÿëè, áåíçîëüíóþ ÷àñòü ïðî-
ìûâàëè âîäîé (10 ìë), ñóøèëè MgSO4. Ðà-
ñòâîðèòåëü îòãîíÿëè, õðîìàòîãðàôèðîâàëè  íà
ñèëèêàãåëå (ýëþåíò ÏÝ-EtOAc, 5:1). Âûõîä
0.8 ã (61%).

Àíòèêîððîçèîííûå èññëåäîâàíèÿ ïðîâî-
äèëè â ñîîòâåòñòâèè ñ ÐÄ 39-3-455-80 9. Êâàí-
òîâî-õèìè÷åñêèå ïàðàìåòðû (ýíåðãèÿ âûñøèõ
çàíÿòûõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé – Ehomo, ýÂ,
ýíåðãèÿ íèçøèõ ñâîáîäíûõ ìîëåêóëÿðíûõ îð-
áèòàëåé – Elumo, ýÂ, ãëîáàëüíûé  èíäåêñ ýëåê-
òðîôèëüíîñòè – W, ýÂ, çàðÿä íà àòîìå àçîòà -
QN (NBO àíàëèç), à.å., çàðÿä íà àòîìå àçîòà
(àíàëèç ïî Ìàëëèêåíó), μ – õèìè÷åñêèé ïî-
òåíöèàë, ýÂ, Y – æåñòêîñòü ïî Ïèðñîíó, ýÂ.)
ðàññ÷èòàíû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû ÐÑ
GAMESS 7.15 10 â ïðèáëèæåíèè Â3LYP/6-
31G (d, p) 11, 12. Âèçóàëèçàöèþ è ïåðâè÷íóþ
îáðàáîòêó ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îñóùåñòâëÿëè ñ
ïîìîùüþ ïðîãðàììû ChemCraft 1.5 13.

Âñå ñòðóêòóðû, ðàññ÷èòàííûå â äàííîé ðà-
áîòå, ïîäâåðãàëèñü ïðîöåäóðå îïòèìèçàöèè è
ÿâëÿþòñÿ ñòàöèîíàðíûìè òî÷êàìè íà ïîâåðõíîñ-
òè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ), ÷òî äîêàçàíî
ðåøåíèåì êîëåáàòåëüíîé çàäà÷è: äëÿ ìèíèìó-
ìîâ íà ÏÏÝ äèàãîíàëèçèðîâàííàÿ ìàòðèöà Ãåñ-
ñå ñîäåðæèò òîëüêî ïîëîæèòåëüíûå ÷ëåíû.

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå

Ñèíòåçèðîâàííûå ñîåäèíåíèÿ èñïûòàíû â
êà÷åñòâå èíãèáèòîðîâ êîððîçèè ñ èñïîëüçîâà-
íèåì êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ è êîð-
ðåëÿöèîííîãî àíàëèçà. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû
ðàññ÷èòàííûå ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ïðîèçâîä-
íûõ ÄÃÈ, à òàêæå îïðåäåëåííûå äëÿ ýòèõ ñî-
åäèíåíèé ñòåïåíè çàùèòû îò êîððîçèè, à â
òàáë. 2 äàíû êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèè è
óðàâíåíèÿ ðåãðåññèè.

Êàê âèäíî èç òàáë. 2, ìàêñèìàëüíàÿ êîð-
ðåëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü â ýòîì ðÿäó ñîåäèíå-
íèé íàáëþäàåòñÿ  äëÿ  çàðÿäà íà àòîìå àçîòà -
QN (NBO àíàëèç). Äëÿ âñåé âûáîðêè (1-6)
êîýôôèöèåíò êîððåëÿöèè ñîñòàâëÿåò 0.60.
Ïðè  èñêëþ÷åíèè âûïàäàþùèõ ñîåäèíåíèé



Башкирский химический журнал.  2021.  Том 28.  № 3  35 

N
H
1

2

34
5

6 7

4a

7a

N
R

N
H

R-Cl
Cl

2: R=CH3; 3: R=C2H5;
4: R=nC3H7; 5: R=nC4H9;
6: R=nC5H11; 7: R=allyl;
8: R=4-pent-2-en-1-yl

9

1

N
H

AlCl3, C6H6

10

130oC

150oC

 
Ñõåìà 1 

Таблица 1  
Квантово�химические параметры ДГ И и степени их защиты 

 
№ Ehomo Elumo W qN QN µ Y Zэксп Zрасч 
1 -5.404 -0.185 1.496 -0.439 -0.668 2.794 2.609 19.9 - 
2 -5.149 -0.137 1.394 -0435 -0.499 2.643 2.506 30 - 
3 -4.988 -0.125 1.344 -0.461 -0.495 2.557 2.431 40 - 
4 -4.929 -0.122 1.327 -0.475 -0.489 2.526 2.404 50.1 52.4 
5 -4.989 -0.135 1.350 -0.462 -0.498 2.557 2.423 55.0 54.5 
6 -4.945 -0.124 1.332 -0.474 -0.490 2.534 2.411 58.9 - 
7 -5.067 -0.152 1.385 -0.461 -0.493 2.609 2.457 50.97 53.34 
8 -5.036 -0.140 1.368 -0.463 -0.506 2.588 2.448 61.0 56.42 

 
Ñõåìà 1 

(¹1, 2, 3, 6) èç îáùåé âûáîðêè íàáëþäàåòñÿ 
ïîâûøåíèå êîýôôèöèåíòà êîððåëÿöèè  è äîñ-
òèãàåò äî 0.975 (4, 5, 7, 8). 

Таблица 2  
Коэффициенты корреляции и уравнения 

регрессии для индолов (1�8)  
 

Пара-
метры Выборка Коэффициент 

корреляции 
Уравнение 
регрессии 

Ehomo 
1–8 
4–7 

0.68 
0.90 

нет 
корреляции 

Elumo 
1–8 
3–8 

0.31 
0.90 

нет 
корреляции 

W 1–8 
2–8 

0.67 
0.68 

нет 
корреляции 

µ 1–8 
3–5, 7, 8  

0.63 
0.80 

нет 
корреляции 

Y 1–8 
2–8 

0.76 
0.80 

нет 
корреляции 

QN 
1–8 

4, 5, 7, 8 
0.60 
0.975 

Z= (-278.34+ 
669.91)xQmin 

q 1–8 
3–8 

0.2 
0.7 

нет 
корреляции 

 
Êîððåëÿöèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ äðóãèõ 

ïàðàìåòðîâ ìåíåå âûðàæåíû ïî ñðàâíåíèþ ñ 
QN, êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèè äëÿ êîòîðûõ 
íàõîäÿòñÿ â ïðåäåëàõ 0.2–0.90 (òàáë.2). Íà 
îñíîâàíèè ýòîãî ïðîãíîçà áûëè ñèíòåçèðîâàíû 

ìîíî- è äè- çàìåùåííûå ïî àðîìàòè÷åñêîìó 
êîëüöó èíäîëû 9 è 10.  

Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà 
è ñòåïåíè çàùèòû ïîä äåéñòâèåì ñèíòåçèðîâàí-
íûõ â ðåçóëüòàòå ïðîãíîçà ñîåäèíåíèé. Ïîë-
íûé íàáîð ñîåäèíåíèé ñ óäîâëåòâîðèòåëüíîé 
ñòåïåíüþ òî÷íîñòè ìîæåò áûòü îïèñàí êîððå-
ëÿöèîííûì óðàâíåíèåì: Z= –63.38 ± 8.17 – 
(236.76 ± 14.50)õQN. 

Таблица 3  
Квантово�химические индексы и коэф�

фициенты торможения синтезированных 
в  результате прогноза соединений 

 
№ Ehomo Elumo W QN q μ Y Zэксп
9 -5.351 -0.110 1.423-0.677 -0.456 2.731 2.62195.1
10 -5.236 -0.126 1.406-0.680 -0.459 2.681 2.55599.0

 
Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèâåäåííîãî êîððåëÿ-

öèîííîãî óðàâíåíèÿ âû÷èñëåíû ðàñ÷åòíûå çíà-
÷åíèÿ êîððîçèîííîé  àêòèâíîñòè èññëåäîâàí-
íûõ ñîåäèíåíèé. Êàê âèäíî èç òàáë. 1 è 3, 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ ñòå-
ïåíè çàùèòû äëÿ ñèíòåçèðîâàííûõ ñîåäèíåíèé 
ñîâïàäàþò â ïðåäåëàõ òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòà è 
ñòàíäàðòíûõ îøèáîê ðàñ÷åòîâ. 
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