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Кукурбит[n]урилы СВ[n] (n – число гликольурильных фрагментов в макроцикле, n=5-16) являются перспективными нанокавитандами для синтеза различных супрамолекулярных ансамблей. При любых условиях синтеза преимущественно образуется кукурбит[6]урил, однако для практических целей наибольший интерес представляет синтез кавитандов с большей полостью, для чего необходимо четкое понимание механизма и причин преимущественного образования кукурбит[6]урила. Целью данной работы является квантово-химическое исследование механизма образования кукурбит[6]урила.
Все квантово-химические расчеты проводились с помощью высокоэффективного программного пакета PRIRODA в рамках теории функционала плотности с использованием обменно-корреляционного функционала PBE и специально оптимизированного DZ атомного набора.

Установлено, что при конденсации гликольурила и формальдегида первоначально образуется прекурсор (мономер), являющийся строительным блоком для формирования полимерных цепей – олигомеров СВ(m) (m – число гликольурильных фрагментов в цепи), которые впоследствии замыкаются в макроциклы. Было предположено, что молекулы воды, образующиеся в результате синтеза, остаются связанными с прекурсором и олигомерами. В результате исследования оказалось, что очень важно учитывать молекулы воды, так как именно они влияют на формирование угла между гликольурильными фрагментами в промежуточных частицах, сходного с соответствующим углом в кукурбит[6]уриле.
Вторая часть работы – теоретическая попытка установить наиболее вероятный механизм образования кукурбит[6]урила из промежуточных частиц (мономера и олигомеров, с учетом связанных с ними молекул воды). Для этого был проведен термодинамический анализ различных путей образования кукурбит[6]урила. В результате работы предложен наиболее вероятный механизм образования кукурбит[6]урила, представленный последовательностью химических реакций.
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