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Введение 

Реакция мочевины и формальдегида является важным синтетическим 

химическим процессом, используемым при производстве различных 

промышленно производимых смол, в том числе клеев для древесины и 

полимерных порошков. Реакции мочевины и формальдегида, которые 

производят порошок или смолу, также можно использовать для извлечения 

калия из минералов и для производства связующих агентов для КАВП 

(коллоидная агрегация, вызванная полимеризацией), которая производит 

неорганические материалы с различными функциями [1]. 

Полимерный порошок, полученный в результате реакций карбамида и 

формальдегида, можно использовать в различных продуктах, включая 

бумагу, пигменты, лаки, наполнители и добавки в пластмассовые изделия. 

Имеются многочисленные сообщения об их синтезе [2,3]. Ожидается, что 

полимерные порошки, полученные в результате реакций карбамида и 

формальдегида, можно будет использовать в качестве легких наполнителей и 

других добавок. Такие полимерные порошки, хотя и легкие, имели бы более 

широкое применение, если бы были улучшены их низкая термостойкость, 

химическая стойкость и механическая прочность. В частности, в случае 

порошкообразных наполнителей они должны иметь регулируемые типы и 

размер частиц. Однако исследований конкретных физических или 

химических свойств порошков, полученных в результате реакций мочевины с 

формальдегидом, не проводилось. Эти порошки имеют несколько 

критических недостатков из-за свойств, присущих прекурсорам мочевины и 

формальдегида. Например, изготовленные полимерные порошки постоянно 
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выделяют формальдегид, и создание частиц размером меньше микрометра 

затруднено, поскольку реакция представляет собой конденсационную 

полимеризацию формальдегида. Следовательно, эти порошки требуют 

дальнейшей разработки для использования в качестве наноразмерных 

наполнителей или добавок, не наносящих вреда окружающей среде. 

Ранее нами было изучно олигомеров на основе аминоальдегидных 

соединений для наполнений кож [4-10]. Изучая тенденции в мире 

применения олиго (поли) меров на основе карбамид-формальдегида сделали 

вывод, что можно синтезировать наноразмерные полимерные порошки с 

повышенной функциональностью, которые не имеют поперечно-сшитой 

структуры. 

Кроме того, сообщается о фундаментальных физических данных для 

наноразмерных частиц мочевины-формальдегида для развития их 

функциональности в качестве пористых материалов. 

При изучения литературных данных нами было синтезировано новый 

состав олигопептида на основе мочевины-формальдегида и циануровой 

кислоты. С первого нами было проведен квантово-химический расчет и 

конформационный анализ энергий исходного и предполагаемого 

соединения, после вывода квантово-химического расчета синтезировано 

1,1',1"-((2,4,6- триоксо-1,3,5-триазинан-1,3,5-

триил)трис(метилен))тримочевина. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

Модификация циануровой кислоты в матрицу олигопептидом 

мочевины-формальдегидом. 6 г (0,1 моль) мочевины поместили в колбу с 

тремя горлышками, оснащенную обратным охладителем и автоматическим 

мешалкой, и растворили при 40 °C, добавив 15,8 мл (0,2 моль) формалина. 

После этого 5 г (0,1 моль) добавляли капельно из 5% - ного раствора 

циануровой кислоты в бензоле и интенсивно перемешивали, нагревая 

реакционную смесь до температуры 100-110 °С. В результате через 1,5-2 часа 

образовалась смолистая масса. Полученную смолистую массу переливали в 

фарфоровую чашку и сушили в сушильном шкафу 24 часа при температуре 

80-90 °С. Высушенный полимер измельчали в овоще, а низкомолекулярные 

соединения сначала промывали раствором NaOH 5% концентрации, а затем 

несколько раз дистиллированной водой. Его также промывали ацетоном и 

обезвоживали. Полученный продукт состоит из мелких, пористых, светло-

желтоватых гранул с выходом реакции 65%. 
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В эти уравнения реакций синтеза представлено трис-мочевина-обменное 

производное формальдегида полученного сорбента. Контролируя количество 

мочевины и формальдегида, удалось получить сорбенты на основе 

циануровой кислоты различного состава с моно -, бис-и Трис-

мочевиноформальдегидным обменом. Состав и свойства полученных 

сорбентов были доказаны различными физико-химическими и квантово-

химическими расчетами. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Метод квантовой химии используется для изучения фотофизических 

свойств линейных и угловых олиго-пептидов с сопряженными внешними 

карбонильным соединениями [11-16]. Основой нашего теоретического 

подхода являются концепции и методы квантовой химии и теория без 

излучательных переходов в многоатомных органических молекулах. 

Эмпирические и полуэмпирические орбитальные свойства 

синтезированного производного циануровой кислоты моно-, бис- и трис- 

замещенного мочевина-формальдегида, конденсированного 1,1',1''-((2,4,6-

триоксо-1,3,5-триазинан-1,3,5-три)трис(метилен))тримочевина изучили с 

помощью созданного авторами Бухарского государственного университета 

алгоритма [11]. Как предложенном алгоритме, на первом этапе создаѐтся 

молекулярная структура в «химическом редакторе» ChemDraw Ultra 12.0. При 

активировании пункта «Convert Structure to Name» главного меню «Structure» 

программа выдает химическое название: 1,1',1''-((2,4,6-trioxo-1,3,5-triazinane-

1,3,5-triyl)tris(methylene))triurea [11]. 

Получены с помощью программ ChemDraw Ultra 12.0 и  Chem3D Pro 12.0 

молекулярные модели мочевины, формальдегида, мочевина-формальдегида 

и полученного нового соединения 1,1',1"-((2,4,6- триоксо-1,3,5-триазинан-1,3,5-

триил)трис(метилен))тримочевины, которые представлены на рис.1.  Этот 

этап у нас будет вторым алгоритмом [12, 13]. 
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Рис.1. Шар стержневая модели: 

a - мочевины; b - формальдегида; c - мочевина-формальдегида; 

d - 1,1',1"-((2,4,6- триоксо-1,3,5-триазинан-1,3,5-

триил)трис(метилен))тримочевины 

Квантово-химические расчеты позволяют делать некоторую оценку, 

которая зачастую отражает реальное положение вещей. На третьем этапе 

алгоритма выполнено построение молекулы в ChemDraw Ultra 12.0  и оценен 
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его спектр ядерного магнитного резонанса H1 и C13 (рис.2.). 

 
В программе Chem3D Pro 12.0 с использованием расширенной и 

модифицированной версии силового поля ММ2 методом молекулярной 

механики произведены оптимизация геометрии и конформационный анализ 

H2L1 – представителя группы эффективных карбонильных и гидроксильных 

агентов в синтезах гидразоновых или дигидразоновых лигандов [17-25]. 

Для расчетов методом молекулярной механики и молекуляр¬ной 

динамики в Chem3D Pro 12.0  существует в меню строки Calculations пункт 

ММ2, в котором имеются соответствующие пункты Minimize Energy для 

оптимизации геометрии молекулярной системы и Molecular Dynamics для 

запуска алгоритма молекулярной динамики. 

Теоретические расчеты длин связей, валентных и торсионных углов, а 

также конформацию молекулы и минимум энергии определяли в следующем 

четвертом алгоритме. Для этого выбираем из строки меню Calculations в 

пункте меню ММ2 пункт Molecular Dynamics и запускаем Run (Calculations → 

MM2 → Molecular Dynamics → Run). В закладке Dynamics все опции 

открывшейся формы, принятые по умолчанию, оставляли без изменения: 

Step interval (Размер шага интегрирования) – 2 fs (фемтосекунды); Frame 

interval (Интервал снятия данных) – 10 fs; Terminate After 10000 steps 

(Остановить после 10000 шагов); Heating/Cooling Rate – 1.000 Kсal/atom/ps 

(Скорость нагрева¬ния/охлаждения, ккал/атом/пс); Target Temperature 
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(Целевая тем¬ пература) – 300 К. В закладке Job Type отключаем пункт Record 

Every Iteration с тем, чтобы не сохранялась молекулярно-динамическая 

траектория. По результатам алгоритма видно, что при увеличении 

температуры от 22.66±2.09 до 292.51± 44.51 К кинетическая энергия молекулы 

уменьшается  от 0.2353 до 0.0000 кДж/моль [16, 24, 25]. 

Далее проводили оптимизацию геометрии молекулы и расчет 

геометрических параметров эмпирическим методом молекулярной механики, 

выбрав «Minimize Energy» в пункте ММ2 или последовательно используя 

программу молекулярной механики (Calculations → MM2 → Minimize Energy 

→Run). Результаты вычислений пятого алгоритма оформляем в виде таблицы 

English language Russian language Properties 

Stretch: Растянуть: 1.4479 

Bend: Изгиб: 8.2895 

Stretch-Bend: Стретч-Бенд: -0.0740 

Torsion: Торсион: 13.5663 

Non-1,4 VDW: Non-1,4 VDW: -15.6071 

1,4 VDW: 1,4 VDW: -0.3947 

Dipole/Dipole: Диполь / Диполь: -45.3682 

Total Energy: Общая энергия: -38.1402 kcal/mol 

Нами проведен расчет геометрических параметров (длины связей, 

валентные и торсионные углы) и конформационный анализ для H2L1 в 

специализированном приложении Chem3D Pro 12.0 программного комплекса 

ChemOffice Ultra [14] с использованием расширенной и 

модифицированной версии силового поля ММ2 методом молекулярной 

механики. 

Структурную формулу копировали в буфер обмена, а затем вставляли в 

окно визуализации Chem3D Pro 12.0. Молекула автоматически преобразует ее 

в трехмерный вид. Программа допускает различные способы визуализации 

трехмерной модели. Для того чтобы присвоить всем длинам связей и 

валентным углам стандартные для соответствующих элементов значения 

(табл.2), необходимо выделить в программе соединение и активировать 

функцию «Clean Up Structure» [11,15,16]. 

Atom Bond 

Atom 

Bond 

Length () 

Angle 

Atom 

Angle 

() 

2nd 

Angle Atom 

2nd 

Angle () 

2nd 

Angle Type 

C(16)        

N(15) C(16) 1.442      

C(22) N(15) 1.447 C(16) 110.592    

C(9) N(15) 1.450 C(16) 124.704 C(22) 124.704 Pro-R 

N(18) C(16) 1.450 N(15) 109.944 C(22) -63.868 Dihedral 
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N(21) C(22) 1.450 N(15) 110.919 C(16) 37.958 Dihedral 

N(5) C(9) 1.450 N(15) 109.500 C(16) 180.000 Dihedral 

O(17) C(16) 1.208 N(15) 125.028 N(18) 125.028 Pro-S 

C(19) N(18) 1.445 C(16) 112.549 N(15) 20.783 Dihedral 

O(23) C(22) 1.208 N(15) 124.541 N(21) 124.541 Pro-S 

C(6) N(5) 1.369 C(9) 120.000 N(15) 180.000 Dihedral 

C(14) N(18) 1.450 C(16) 123.725 C(19) 123.725 Pro-R 

O(20) C(19) 1.208 N(18) 126.301 N(21) 126.301 Pro-R 

C(24) N(21) 1.450 C(19) 124.903 C(22) 124.903 Pro-R 

H(31) C(9) 1.113 N(5) 109.442 N(15) 109.442 Pro-S 

H(32) C(9) 1.113 N(5) 109.462 N(15) 109.462 Pro-R 

Lp(46) O(17) 0.600 C(16) 120.000 N(15) 180.000 Dihedral 

Lp(47) O(17) 0.600 C(16) 109.000 N(15) -0.000 Dihedral 

Lp(50) O(23) 0.600 C(22) 120.000 N(15) 180.000 Dihedral 

Lp(51) O(23) 0.600 C(22) 109.000 N(15) -0.000 Dihedral 

N(1) C(24) 1.450 N(21) 109.500 C(19) -0.000 Dihedral 

N(8) C(6) 1.369 N(5) 120.000 C(9) 0.000 Dihedral 

N(10) C(14) 1.450 N(18) 109.500 C(16) -0.000 Dihedral 

H(28) N(5) 1.012 C(6) 120.000 C(9) 120.000 Pro-S 

Lp(48) O(20) 0.600 C(19) 120.000 N(18) -180.000 Dihedral 

Lp(49) O(20) 0.600 C(19) 109.000 N(18) -0.000 Dihedral 

C(2) N(1) 1.369 C(24) 120.000 N(21) 180.000 Dihedral 

O(7) C(6) 1.208 N(5) 120.000 N(8) 120.000 Pro-S 

C(11) N(10) 1.369 C(14) 120.000 N(18) 180.000 Dihedral 

H(29) N(8) 1.012 C(6) 120.000 N(5) -180.000 Dihedral 

H(36) C(14) 1.113 N(10) 109.442 N(18) 109.442 Pro-S 

H(37) C(14) 1.113 N(10) 109.462 N(18) 109.462 Pro-R 

H(38) C(24) 1.113 N(1) 109.442 N(21) 109.442 Pro-R 

H(39) C(24) 1.113 N(1) 109.462 N(21) 109.462 Pro-S 

N(4) C(2) 1.369 N(1) 120.000 C(24) 0.000 Dihedral 

N(13) C(11) 1.369 N(10) 120.000 C(14) -0.000 Dihedral 

H(25) N(1) 1.012 C(2) 120.000 C(24) 120.000 Pro-R 

H(30) N(8) 1.012 C(6) 120.000 H(29) 120.000 Pro-S 

H(33) N(10) 1.012 C(11) 120.000 C(14) 120.000 Pro-R 

Lp(42) O(7) 0.600 C(6) 120.000 N(5) 180.000 Dihedral 

Lp(43) O(7) 0.600 C(6) 109.000 N(5) -0.000 Dihedral 

O(3) C(2) 1.208 N(1) 120.000 N(4) 120.000 Pro-S 

O(12) C(11) 1.208 N(10) 120.000 N(13) 120.000 Pro-S 
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H(26) N(4) 1.012 C(2) 120.000 N(1) -180.000 Dihedral 

H(34) N(13) 1.012 C(11) 120.000 N(10) 180.000 Dihedral 

H(27) N(4) 1.012 C(2) 120.000 H(26) 120.000 Pro-R 

H(35) N(13) 1.012 C(11) 120.000 H(34) 120.000 Pro-S 

Lp(40) O(3) 0.600 C(2) 120.000 N(1) -180.000 Dihedral 

Lp(41) O(3) 0.600 C(2) 109.000 N(1) 0.000 Dihedral 

Lp(44) O(12) 0.600 C(11) 120.000 N(10) -180.000 Dihedral 

Lp(45) O(12) 0.600 C(11) 109.000 N(10) 0.000 Dihedral 

Необходимые исправления в структуре сделаны автоматически. Для 

удобства в окне модели указывали порядковые номера атомов. 

Нами методом молекулярной механики рассчитаны длины связей, 

валентные и торсионные углы, а также конформация и минимум энергии 

равной             –17.3859 kcal/mol молекулы H2L1. 

При изучении конформационного анализа производных циануровой 

кислоты мы изучили несколько статей и книг зарубежных ученых 

[12,16,26,27]. 

Программа Chem3D содержит большие возможности для изучения 

конформаций молекул - геометрических форм, возникающих в результате 

вращения (ротации) вокруг одиночных связей на угол φ (кручение). 

Проекции Ньюмана часто используются для изображения конформаций. 

Обычно анти (ингибированная) - и гош (скошенная) - конформации более 

стабильны. Напряжения ван-дер-Ваальса и кручения в них минимальны. Ряд 

факторов (внутримолекулярные водородные связи, ионные взаимодействия) 

могут дополнительно стабилизировать конформацию гоша и сделать ее 

наиболее стабильной. Длинные углеродные цепи могут принимать 

неправильную, когтистую, зигзагообразную форму. 

Давайте изучим зависимость потенциальной энергии конформаций 

продуктов замещенной мочевино-формальдегидной циануровой кислоты, 

возникающих в результате вращения некоторых связей CNCN или CNN и 

неспаренного электрона азота и кислорода вокруг гетероцикла триазина, от 

угла φ. 

Для этого в рабочем окне ChemDraw мы воспользуемся контекстным 

меню заготовок, вызываемым кнопкой "Шаблоны" главной панели. Вы также 

можете рисовать от руки. Скопируйте конформацию и вставьте ее в рабочее 

окно Chem3D. Для большей наглядности пространственная модель, 

сгенерированная таким образом, будет представлена в виде “палочек” 

(стержней) (пункт меню View/Отображение модели/Режим отображения/). 

Давайте оптимизируем геометрию с помощью метода молекулярной 

механики (функция MM2, пункт меню Вычисления/MM2/Минимизировать 
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энергию). Для конформационного анализа мы выбираем связь C2–C3 и 

запускаем программу для расчета зависимости энергии конформации от угла 

φ (пункт меню Вычисления/Двугранный драйвер). 

  
Мочевина Мочевина-формальдегид 
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