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Рассчитаны энергия и длина водородных мостиков в молекулярных комплексах кверцетина (Quer) и 

рутина (Rut) с тритерпеновыми глюкозидами α-хедерином (гликозид 1), хедерасапонином С (глюкозид 

2) и глицирамом GC (моноаммонийной солью глицирризиновой кислоты). Вычисления выполнены с 

привлечением метода ИК-Фурье-спектроскопии. 

Ключевые слова: водородная связь, кверцетин, рутин, α-хедерин, хедерасапонин С, глицирризиновая 

кислота, глицирам, супрамолекулярный комплекс, ИК-Фурье-спектроскопия. 
 

ВВЕДЕНИЕ 

Кверцетин (3,3′,4′,5,7-пентагидроксифлавон, Quer; рис. 1) и его гликозид рутин 

(кверцетин-3-O-рутинозид, Rut; рис. 1) относятся к числу наиболее изученных 

флавоноидов. Quer и Rut широко распространены в растительном мире и обладают 

разнообразным спектром биологической активности (антиоксидантной, 

противовоспалительной, спазмолитической, противоопухолевой, 

нейропротекторной и др.) [1]. 
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Рис. 1. Кверцетин (Quer) и рутин (Rut). 

 

Несмотря на высокий терапевтический потенциал, практическое применение 

Quer и Rut существенно ограничено их низкой биодоступностью, связанной с 
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плохой растворимостью в воде и ограниченной проницаемостью через 

биологические мембраны [2, 3]. Перспективным способом устранения этой 

проблемы является включение Quer и Rut в различные системы доставки. К числу 

систем такого типа относятся комплексы с циклодекстринами, фосфолипидные 

системы (фитосомы), липосомы, липидные наночастицы и полимерные мицеллы [2, 

3]. Кроме того, инновационным решением может служить использование 

тритерпеновых гликозидов разнообразного строения в качестве молекулярных 

контейнеров для фармацевтических субстанций [4–9], в том числе и для Quer и Rut 

[10–12]. 

Водородные связи лежат в основе образования супрамолекулярных комплексов 

и обеспечивают их структурную организацию [13]. Энтальпия образования 

комплекса является количественной мерой энергии водородной связи и 

характеризует термодинамическую стабильность [14]. Известно, что при 

формировании комплексов тритерпеновых гликозидов образуются 

межмолекулярные водородные связи [4–7, 10–12, 15]. Однако параметры 

водородных связей комплексов Quer и Rut с тритерпеновыми сапонинами не 

установлены, поэтому данная статья посвящена их определению для комплексов с 

гликозидами плюща 1 и 2 и солодки GC (Рис. 2). 
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Рис. 2. α-Хедерин (гликозид 1: R = Н), хедерасапонин С (гликозид 2: R = 

←βGlcp-(6←1)-βGlcp-(4←1)-αRhap) и моноаммонийная соль глицирризиновой 

кислоты (глицирам, GC). 

 
МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

Использовали образцы GC (Calbiochem, США; чистота ≥95 % по ВЭЖХ), Quer 

(Реахим, чда) и Rut (Sigma-Aldrich, США; чистота ≥95 % по ВЭЖХ) без 

предварительной подготовки. Гликозиды 1 и 2 были выделены из листьев плющей 
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обыкновенного Hedera helix L. и канарского Hedera canariensis Willd. (Araliaceae 

Juss.) [11]. 

Молекулярные комплексы препаративно синтезировали жидкофазным 

способом. Для этого смешивали по 1 ммоль гликозидов 1, 2 и GC и Quer с 50 мл 

смеси 96 % водного этанола с хлороформом, взятых в соотношении 1:1 по объему. 

Комплекс Rut–GC получали путем смешивания по 1 ммоль GC и Rut с 50 мл 70 % 

водного этанола (по объему). Смеси выдерживали при 50 °C в течение 1,5 ч при 

постоянном перемешивании. Органические растворители удаляли в вакууме. 

ИК-спектры (табл. 1) сняты с твердых образцов на ИК-Фурье-спектрометре  

ФТ-801 (СИМЕКС, Россия) с универсальной оптической приставкой НПВО-A с 

алмазным элементом и встроенным мини-монитором в области 4000–550 см
–1

 

(спектральное разрешение 4 см
–1

; 25 сканов). Для работы с ИК-спектрометром  

ФТ-801 использовали программу ZaIR 3.5 (СИМЕКС, Россия). 

 

Таблица 1 

ИК-спектры комплексов Quer и Rut с тритерпеновыми гликозидами 1, 2 и GC 

и их индивидуальных компонентов 

 
Поглощение связи в комплексе, см

–1
 

Связь Quer–

1 

Quer–

2 

Quer–

GC 

Rut–

GC 

Quer Rut 1 2 GC 

ОН 3337 3281 3406, 

3205 

3284 3400, 

3261 

3415, 

3343 

3402 3329 3212 

СН 2926, 

2882 

2921, 

2883, 

2856 

2927, 

2862 

2956, 

2919, 

2850 

2990, 

2901, 

2843, 

2782, 

2707 

2954, 

2914, 

2847 

2940, 

2929 

2918 2944, 

2928, 

2911, 

2862 

С=Осапонина 1687 1717 1722, 

1692, 

1641 

1730, 

1715, 

1682 

  1703 1722 1726, 

1710, 

1692, 

1642 

С=ОQuer(Rut) 1664 1655 1658 1639 1660 1656    

C=CAr 1610, 

1561, 

1521, 

1459, 

1449 

1608, 

1561, 

1520, 

1458, 

1449 

1611, 

1566, 

1511, 

1461, 

1450 

1509, 

1451 

1607, 

1562, 

1518, 

1461, 

1448 

1596, 

1572, 

1552, 

1502, 

1453 

   

СН 1449 1449 1450 1451 1448 1453, 

1426 

1461, 

1433 

1461, 

1433 

1451 

СОО
–
   1592, 

1410 

1584, 

1411 

    1588, 

1414 

NH4
+
   1425 1424     1428 
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Продолжение таблицы 1 
СН   1380, 

1358, 

1343, 

1309 

   1380, 

1364, 

1358, 

1342, 

1320, 

1304, 

1265, 

1234, 

1206 

1380, 

1357, 

1342, 

1255, 

1231, 

1201 

1390, 

1358, 

1350, 

1324, 

1304, 

1279, 

1258, 

1211 

С–ОН 1408, 

1382 

1408, 

1379 

1380 1360 1407, 

1380 

1405, 

1360 

1380 1380 1390 

С–О–С, 

С–ОН 

1262, 

1199, 

1168, 

1130, 

1074, 

1051, 

1029, 

1014 

1260, 

1199, 

1168, 

1130, 

1027, 

1013 

1260, 

1199, 

1165, 

1029 

1301, 

1275, 

1235, 

1201, 

1168, 

1073, 

1047, 

1030 

1258, 

1197, 

1167, 

1130, 

1092, 

1013 

1294 

1234, 

1203, 

1168, 

1149, 

1123, 

1093, 

1059, 

1041, 

1013, 

999 

1186, 

1125, 

1075, 

1049, 

1028 

1024 1162, 

1032 

=CH  983 978 982   984 983 980 

СНAr 942, 

864, 

841, 

816, 

795, 

721, 

638, 

602 

912, 

864, 

839, 

815, 

781, 

720, 

682, 

654, 

639, 

602 

945, 

866, 

840, 

818, 

791, 

719, 

679, 

635, 

598 

929, 

878, 

806, 

786, 

717, 

691, 

598 

941, 

864, 

841, 

819, 

794, 

721, 

679, 

638, 

602 

967, 

943, 

880, 

848, 

826, 

807, 

794, 

727, 

719, 

707, 

688 

  946, 

879, 

868, 

818, 

786, 

749, 

692, 

684, 

677 

ОН 674 675 669 655 670 655 661 650 657 

 

Расчет термодинамических параметров водородных связей, образующихся при 

комплексообразовании, выполнен на основе ИК-спектров по изменению величины 

поглощения валентных колебаний νО–Н [16–18]. Результаты приведены в табл. 2. 

 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

При сопоставлении ИК-спектров комплексов со спектрами индивидуальных 

компонентов (табл. 1, рис. 3 и 4) найдены низкочастотные сдвиги полос поглощения 

валентных колебаний связей О–Н, вызванных наличием водородных связей. 

Дополнительно наблюдаются смещения полос поглощения валентных колебаний 

связей С–О в группах С–О–С и С–ОН. 

Кроме того, отмечены низкочастотные сдвиги полос поглощения валентных 

колебаний связей C=O у гликозида 1 (комплекс Quer–1) и GC (комплекс Quer–GC) и 
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этих же связей у Quer (комплекс Quer–2) и Rut (комплекс Rut–GC). Это указывает 

на вовлечение карбонильных групп у соответствующих компонентов комплексов в 

образование Н-связей. 

Таким образом, наблюдаемые изменения в ИК-спектрах подтверждают 

появление между молекулами гликозидов и Quer (Rut) водородных связей типа: 

С=Огликозид 1 (GC)⋅⋅⋅Н–ОQuer, С=ОQuer⋅⋅⋅Н–Огликозид 2, С=ОGC⋅⋅⋅Н–ОRut и С=ОRut⋅⋅⋅Н–ОGC. 

Также водородные связи могут образоваться и между ОН-группами 

соответствующих компонентов комплексов: (Н)О⋅⋅⋅Н–О. Такие межмолекулярные 

контакты стабилизируют образующиеся супрамолекулярные комплексы. 

 

Таблица 2 

Термодинамические характеристики межмолекулярных водородных связей 

при образовании комплексов Quer и Rut с тритерпеновыми гликозидами 1, 2 и 

GC 

 

Е водородной связи 

Комплекс 
νОН 

комплекса, 

см
-1

 

∆ν, см
-1 

(ν0 = 3700 см
-1

) ккал/моль кДж/моль 

Длина 

водородного 

мостика 

О⋅⋅⋅Н–О, нм 

Quer–1 3337 363 -6,13 -25,65 0,276 

Quer–2 3281 419 -7,08 -29,62 0,274 

3406 294 -4,97 -20,79 0,277 
Quer–GC 

3205 495 -8,36 -34,98 0,273 

Rut–GC 3284 416 -7,03 -29,41 0,275 

 

 

Рис. 3. ИК-спектры гликозидов 1 и 2, Quer и их молекулярных комплексов 

Quer–1 и Quer–2 (приставка НПВО). 
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Изменение величины поглощения валентных колебаний νО–Н при образовании 

водородных связей позволяет рассчитать их термодинамические характеристики 

(энергию и длину) [16–18]. Для полученных комплексов энергия водородных связей 

имеет значения -(34,98–20,79) кДж/моль, а расстояние между атомами кислорода в 

водородном мостике О⋅⋅⋅Н–О равно 0,273–0,277 нм (табл. 2). Это соответствует 

сильным Н-связям, для которых энергия составляет 15–20 кДж/моль и более [19]. 

 

 

Рис. 4. ИК-спектры GC, Quer, Rut и их молекулярных комплексов Quer–GC и 

Rut–GC (приставка НПВО). 

 

Наличие наиболее сильной водородной связи среди всех изученных комплексов 

отмечено для комплекса Quer–GC (-34,98 кДж/моль). Этот же комплекс имеет 

наибольшую константу устойчивости (8,4±0,7)⋅10
5
 [12]. Расчет показал, что у 

комплексов гликозидов плюща с Quer несколько сильнее водородная связь в 

комплексе гликозида 2 (-29,62 кДж/моль). 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

1. Жидкофазным способом получены молекулярные комплексы Quer–1, Quer–2, 

Quer–GC и Rut–GC. 

2. На основе изменения величины поглощения валентных колебаний νО–Н в ИК-

спектрах рассчитаны энергия водородных связей и длина водородного мостика 

в синтезированных комплексах. Наиболее сильная водородная связь отмечена 

для комплекса Quer с GC (-34,98 кДж/моль). 
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Quercetin (Quer) and its glycoside rutin (Rut) are among the most studied flavonoids. 
Molecular complexes of Quer with glycyram (glycyrrhizic acid monoammonium salt, GC) 

and ivy glycosides α-hederin (1) and hederasaponin C (2), as well as Rut with GC, were 

obtained. 

When comparing the IR spectra of the complexes with the spectra of the individual 

components, low-frequency shifts in the absorption bands of O–H and C=O stretching 

vibrations caused by the presence of hydrogen bonds were found. Additionally, shifts in 

the absorption bands of the C–O stretching vibrations in the C–O–C and C–OH groups 

were observed. 

Thus, the observed changes in the IR spectra confirm the formation of hydrogen 

bonds between the glycoside molecules and Quer (Rut): С=Оglycoside 1 (GC)⋅⋅⋅Н–ОQuer, 

С=ОQuer⋅⋅⋅Н–Оglycoside 2, С=ОGC⋅⋅⋅Н–ОRut and С=ОRut⋅⋅⋅Н–ОGC. Furthermore, hydrogen 

bonds can also form between the OH groups of the corresponding components of the 

complexes: (Н)О⋅⋅⋅Н–О. Such intermolecular contacts stabilize the resulting 

supramolecular complexes. 

The change in the absorption value of νО–Н stretching vibrations during the formation 

of hydrogen bonds allows us to calculate their thermodynamic characteristics (energy and 

length). For the obtained complexes, the energy of hydrogen bonds has values of  

-(34.98–20.79) kJ/mol, and the distance between oxygen atoms in the hydrogen bridge 

О⋅⋅⋅Н–О is 0.273–0.277 nm. This corresponds to strong H-bonds, for which the energy is 

15–20 kJ/mol or more. 

The presence of the strongest hydrogen bond among all the studied complexes was 

noted for the Quer–GC complex (-34.98 kJ/mol). This complex also has the highest 

stability constant (8.4±0.7)·10
5
. Calculations showed that the ivy glycosides complexes 

with Quer have a somewhat stronger hydrogen bond in the complex of glycoside 2  

(-29.62 kJ/mol). 

Keywords: hydrogen bond, quercetin, rutin, α-hederin, hederasaponin C, glycyrrhizic 

acid, glycyram, supramolecular complex, FTIR spectroscopy. 
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