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В процессах добычи, транспортировки, и переработки нефть и нефтепродукты 
часто подвергаются микробиологической коррозии, являющейся следствием жизнедея-
тельности микроорганизмов и грибов. В работе изучены геометрические, электронные и 
энергетические параметры ранее синтезированных кремнийорганических нитрилов и 
проявление их антимикробной активности, а также приведено установление некоторых 
закономерностей их физико-химических свойств. Выявлено, что гетероатомные соеди-
нения, содержащие в своем составе атомы кремния, обладают высокой и эффективной 
фунгицидной активностью, подавляя рост грибов и растений, а также минимальной 
токсичностью. Установлено, что действие исследуемых соединений может сохраняться 
до нескольких недель в отличие от ныне используемых препаратов биологического дей-
ствия при хранении и транспортировке нефтяных масел. Приведены значения физико-
химических параметров ряда нитрилсиланов и нитрилсилоксанов, рассчитанные мето-
дом функционала плотности DFT с функционалом B3LYP/6-31G(d,p). Изученные соедине-
ния обладают высокой реакционной способностью, и в данной работе экспериментально 
установлены биологические активности ряда кремнийорганических нитрилов. На основа-
нии полученных расчетных и экспериментальных данных установлена взаимосвязь энер-
гий граничных молекулярных орбиталей (в зависимости от электронного строения) и 
проявляемых антимикробных свойств представленных нитрилсиланов и нитрилсилокса-
нов. Показано, что ряд изученных кремнийорганических соединений, особенно нитрилси-
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локсаны, превосходят по проявляемым бактерицидным активностям биоцид пентахлор-
фенолят натрия. При составлении 3D-графика функции среднее отклонение результатов 
математических расчетов от результатов биологического эксперимента составило мак-
симум 23%. Установлено, что наиболее эффективные из приведенных соединений ряда 
кремнийорганических нитрилсиланов и нитрилсилоксанов могут иметь широкое приме-
нение в областях промышленности и быть рекомендованы в качестве биоцидных приса-
док к смазочным маслам и другим смазочным и смазочно-охлаждающим жидкостям и 
материалам. 

Ключевые слова: кремнийорганические нитрилы, нитрилсиланы, нитрилсилоксаны, антимик-
робные свойства, биологическая активность, DFT-расчеты 
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The processes of oil production, transport, refining are time-bound, which is fraught with 
sludge and storage, which is the cause of microbiological corrosion. The geometric, electronic and 
energy parameters of previously synthesized organosilicon nitriles and the manifestation of their 
antimicrobial activity are studied, and some regularities of their physicochemical properties are 
established. It was found that heteroatomic compounds containing silicon atoms in their composi-
tion have a high and effective fungicidal activity, inhibiting the growth of fungi and plants, as well 
as minimal toxicity. It has been established that the effect of the studied compounds can last up to 
several weeks, in contrast to the currently used drugs of biological action during the storage and 
transportation of petroleum oils. The results of the physicochemical parameters of a number of 
nitrilesilanes and nitrilesiloxanes calculated by the DFT method with the B3LYP/6-31G(d,p) func-
tional are presented. The studied compounds are highly reactive, and in this work the biological 
activities of a number of organosilicon nitriles have been experimentally established. Based on the 
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calculated and experimental data obtained, the relationship between the energies of the boundary 
molecular orbitals (depending on the electronic structure) and the antimicrobial properties of the 
presented nitrile silanes and nitrile siloxanes were established. It has been shown that a number of 
studied organosilicon compounds, especially nitrile siloxanes, are superior in bactericidal activity 
to the biocide sodium pentachlorophenolate. When compiling a 3D function graph, the average 
deviation of the results of mathematical calculations from the results of a biological experiment 
was a maximum of 23%. It has been established that the most effective of the given compounds of 
a number of organosilicon nitrile silanes and nitrile siloxanes can be widely used in industry and 
can be recommended as biocidal additives for lubricating oils and other lubricating and cutting 
fluids and materials. 

Key words: organosilicon nitriles, nitrilesilanes, nitrilesiloxanes, antimicrobial properties, biological ac-
tivity, DFT-calculations 
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ВВЕДЕНИЕ 

Развитие микроорганизмов в водно-топ-

ливных системах приводит к ухудшению физико-

химических и эксплуатационных свойств топлив 

вследствие изменения их углеводородного состава, 

накопления микробных слизей и осадков, образую-

щих стойкие эмульсии [1-3]. Микроорганизмы, 

непосредственно потребляя компоненты нефте-

продуктов в качестве единственного источника 

энергии, или воздействуя на них продуктами мета-

болизма, изменяют их состав, что приводит к ухуд-

шению эксплуатационных и санитарно-гигиениче-

ских свойств этих продуктов. Для предотвращения 

этого процесса используются антимикробные при-

садки (биоциды) – соединения различных классов, 

введение которых в состав нефтепродуктов, масел, 

смазочно-охлаждающих жидкостей может улуч-

шить их функциональные свойства и предохранить 

от повреждающего влияния микроорганизмов [4-6]. 

Одной из важных проблем органической 

химии является поиск соединений, обладающих 

высокой фунгицидной активностью и минималь-

ной токсичностью. Известно, что введение опреде-

ленных фармакофорных функциональных групп, в 

частности нитрильных, в молекулы органических 

соединений усиливает их биологическую актив-

ность. Одним из важнейших параметров, определя-

ющих химическую и биологическую активность 

органических нитрилов, является число нитриль-

ных групп и их взаимное пространственное распо-

ложение и влияние [7]. Применение компьютер-

ных программ для расчетов основных геометриче-

ских, электронных и энергетических параметров 

молекул позволяет предсказать биологическую ак-

тивность исследуемых соединений [8]. Поэтому 

целью данной работы является исследование стро-

ения и изучение свойств ряда ранее синтезирован-

ных кремнийорганических нитрилов с использова-

нием методов вычислительной химии, а также про-

ведение экспериментальных испытаний фунгицид-

ной и бактерицидной активностей исследуемых 

нитрилсиланов и нитрилсилоксанов. 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

В работе описаны результаты исследова-
ний по изучению ряда элементоорганических нит-
рилов, природа функциональных групп которых 
позволила потенциально предположить наличие 
бактерицидных и фунгицидных свойств. 

Исследуемые соединения ряда нитрилси-
ланов и нитрилсилоксанов (I-VII) синтезиро-
ваны по методикам, описанным в работах ранее 
[9-11]: ClSi(CH2CN)3 (I), ClSi(C(CN)=CH2)3 (II), 
Cl2Si(CH2CN)2 (III), Cl2Si(C(CN)=CH2)2 (IV), HO-
Si(CH2CN)3 (V), (NCCH2)3SiOSi(CH2CN)3 (VI), 
(C(CN)=CH2)3SiOSi(C(CN)=CH2)3 (VII) (рис. 1). 

Состав и строение ранее синтезированных 
нитрилсиланов и нитрилсилоксанов были дока-
заны методом ИК-спектроскопии. ИК спектры ха-
рактеризовались следующими полосами поглоще-
ния (см-1): 3005-2995 (=СН2), 2260-2205 (С), 1630-
1590 (С=С), 1250-1240 (Si–C), 1100-1070 (Si–O). 
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Рис. 1. Оптимизированная структура нитрилсилоксана 

(C(CN)=CH2)3SiOSi(C(CN)=CH2)3 (VII) 

Fig. 1. Optimized nitrilesiloxane structure (C(CN)=CH2)3Si-

OSi(C(CN)=CH2)3 (VII) 

 
Антимикробные свойства вышепредстав-

ленных кремнийорганических соединений иссле-
довали методом лунки на агаровой среде. Для ис-
пытаний использовали широко распространенные 
в нефтепродуктах и являющиеся их агрессивными 
разрушителями чистые культуры следующих ви-
дов плесневых грибов и бактерий: 

1) Грибы: Aspergillus niger, Cladosporium 
resinae, Penicillium chrysogenum, Chaebomium glo-
bosum, Trichodermaviride. 

2) Бактерии: Mycobacterium lacticolium, 
Pseudomonas aeruginosa. 

3) Дрожжевые: Candida tropicalis. 
Приведенные микроорганизмы выращи-

вали при температуре 28 С в специально установ-
ленном термостате с 90-100% влажностью (грибы 
в течение 7 сут, бактерии-2-3 сут). В качестве пи-
тательной среды для бактерий использовали мясо-
пептонный агар (МПА), для грибов – сусло-агар 
(СА) [12]. 

Расчет электронной структуры, геометри-
ческих и энергетических параметров исследуемых 
молекул проводили с применением метода функ-
ционала плотности DFT с функционалом B3LYP в 
комбинации с базисным набором 6-31G(d,p) в про-
грамме PC GAMESS (FireFly) [13]. Выбранный ме-
тод обеспечивает достаточную точность расчета 
основных параметров исследуемых кремнийорга-
нических соединений. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

При исследовании антимикробных свойств 
синтезированных соединений применяли лунки на 
агаровой среде с использованием суспензии раз-
ных культур микроорганизмов. Считается, что об-
разцы, не пораженные микроорганизмами, практи-
чески не подвергаются микробиологической кор-
розии. Эффективность антимикробного действия 
исследуемых соединений в масле М-10 оценива-
лась по величине диаметра зоны угнетения роста 

грибов и бактерий вокруг лунки с присадкой и без 
нее: чем она больше, тем эффективнее антимик-
робное действие [14]. Само масло не обладает био-
стойкостью. 

При проведении теоретических исследова-
ний рассчитаны энергии граничных молекулярных 
орбиталей оптимизированных кремнийорганиче-
ских соединений. Результаты испытаний антимик-
робного действия и расчетов приведены в табл. 1, 
где представлены аналогичные показатели и для 
биоцида пентахлорфенолята натрия, используе-
мого в настоящее время для хранения нефтяных 
масел. 

Из данных табл. 1 видно, что почти все ис-

следуемые нитрилсиланы и нитрилсилоксаны по 

бактерицидной и фунгицидной активностям пре-

восходят применяемый в данное время биоцид 

пентахлорфенолят натрия, что, возможно, связано 

с наличием нескольких нитрильных групп в со-

ставе данных соединений. Таким образом, исходя 

из полученных данных, самые эффективные из них 

могут быть рекомендованы в качестве биоцидных 

присадок к смазочным маслам и другим смазоч-

ным и смазочно-охлаждающим жидкостям и мате-

риалам. 

В результате проведенных квантово-хими-

ческих исследований определены некоторые фи-

зико-химические параметры кремнийорганиче-

ских молекул (табл. 2). 

Анализ структурных и энергетических па-

раметров позволяет предположительно оценить 

систему энергетических состояний, связанных с 

ядерной составляющей полной энергии молекулы, 

обсуждаемых кремнийорганических нитрилсила-

нов и нитрилсилоксанов и сравнить их возможно-

сти и проявляемые свойства [15-20]. 

Длина связи Si–C в молекуле силана равна 

1,91 Å, а в нитрилах имеет диапазон значений 1,88-

1,91 Å. Порядки связей Si–C уменьшаются, причем 

уменьшение зависит от природы нитрила. Значе-

ние межъядерного расстояния Si–Cl в кремнийор-

ганическом нитриле IV самое высокое и составляет 

2,07 Å. Таким образом, с увеличением количества 

атомов хлора у атома кремния связь Si–Cl незначи-

тельно сокращается и слабеет. А подтверждением 

этих фактов являются значения дипольных мо-

ментов, характеризующие асимметрию распреде-

ления положительных и отрицательных зарядов в 

электронейтральной системе. Расчеты показы-

вают, что наибольшим дипольным моментом 

среди исследованных соединений обладают нит-

рилы I (2,24·10-29 Кл·м) и II (1,81·10-29 Кл·м) – эти 

молекулы содержат полярные электроноакцептор-

ные цианогруппы, направленные в одну сторону. 

https://mash-xxl.info/info/334202
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Таблица 1 

Сравнительные свойства антимикробной активности и энергетические параметры нитрилсиланов и нит-

рилсилоксанов в масле М-10 

Table 1. Comparative properties of antimicrobial activity and energy parameters of nitrilesilanes and nitrilesilox-

anes in M-10 oil 

 Образцы 

Энергия граничных 

молекулярных орби-

талей Концен-

трация, % 

Зона подавления роста микроорганизмов, см 

En+1, эВ En, эВ 

Смесь бакте-

рии на среде 

МПА 

Смесь гри-

бов на среде 

СА 

Candida tropicalis 

(дрожжевые) СА 

1 I -0,41 -8,69 

1 

0,5 

0,25 

2,0-2,0 

1,6-1,8 

0,8-1,2 

2,0-2,2 

1,8-2,0 

1,0-1,2 

1,6-1,8 

1,4-1,6 

1,0-1,2 

2 II -2,55 -8,41 

1 

0,5 

0,25 

2,4-2,6 

2,0-2,2 

1,6-1,8 

2,8-2,8 

2,4-2,6 

1,6-1,8 

2,0-2,2 

1,4-1,6 

1,4-1,4 

3 III -0,80 -8,81 

1 

0,5 

0,25 

2,2-2,4 

1,6-1,8 

1,0-1,2 

2,0-2,2 

1,8-2,0 

1,2-1,4 

2,2-2,4 

1,8-2,0 

1,6-1,8 

4 IV -2,56 -8,37 

1 

0,5 

0,25 

2,6-2,8 

2,2-2,4 

1,8-1,6 

2,0-2,2 

1,6-1,8 

1,4-1,6 

2,2-2,4 

1,8-2,2 

1,6-2,0 

5 V -0,22 -8,62 

1 

0,5 

0,25 

1,6-1,8 

1,6-1,6 

0,8-1,0 

1,2-1,4 

1,0-1,2 

0,8-1,0 

1,4-1,8 

1,6-1,6 

1,2-1,4 

6 VI -0,72 -8,64 

1 

0,5 

0,25 

2,8-3,2 

2,0-2,2 

1,6-1,8 

2,4-2,6 

2,2-2,4 

1,8-2,2 

2,2-2,4 

1,8-2,0 

1,6-1,8 

7 VII -2,53+ -8,07 

1 

0,5 

0,25 

3,2-3,6 

2,2-2,4 

1,8-2,0 

2,6-2,8 

2,2-2,4 

1,8-2,0 

2,4-2,6 

2,2-2,4 

2,0-2,2 

8 
Пентахлорфенолят 

натрия 
-2,35 -5,18 

1 

0,5 

1,3-1,5 

0,7-1,0 

1.4-1,6 

0,8-1,2 

1,4-1,4 

0,7-0,9 

9 
Масло М-10(без 

биоцида) 
  – +  + +  + +  + 

Примечание: + – обильный рост микроорганизмов вокруг лунки в чашке Петри 

Note:  + - abundant growth of microorganisms around the well in the Petri dish 

 
Таблица 2 

Геометрические и электронные параметры нитрилсиланов и нитрилсилоксанов 

Table 2. Geometric and electronic parameters of nitrilesilanes and nitrilesiloxanes 

 
Si–С С–C Si–Cl Si–O 

D, Кл·м 
l, Å n l, Å n l, Å n l, Å n 

I 1,901 0,699 1,464 1,079 2,062 0,914   2,24·10-29 

II 1,903 0,696 1,463 1,107 2,061 0,890   1,81·10-29 

III 1,892 0,692 1,433 1,082 2,061 0,898   9,49·10-30 

IV 1,884 0,689 1,432 1,105 2,073 0,885   7,46·10-30 

V 1,912 0,673 1,464 1,090   1,651 0,685 1,03·10-29 

VI 1,901 0,673 1,454 1,092   1,653 0,590 1,75·10-29 

VII 1,893 0,668 1,433 1,115   1,652 0,583 1,29·10-29 

Примечание: где l – значения межъядерных расстояний, Å; n – значения порядков связей, рассчитанные по Малликену; D – 

дипольный момент, Кл‧ м 

Note: where l are the values of internuclear distances, Å; n are the values of bond orders calculated according to Mulliken; D – dipole 

moment, C‧ m 
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Исследуемая зависимость бактерицидной и 

фунгицидной активности z нитрилсиланов и нит-

рилсилоксанов представлена как нелинейная функ-

ция от рассчитанных значений граничных орбита-

лей по следующей формуле (1): 

z = a∙x + b∙y + c∙x∙y  (1) 

где z – биологическая активность (БА), x – энергия 

ВЗМО (табл. 1), y – энергия НСМО. 

Значения z, x и y для нитрилсиланов и нит-

рилсилоксанов представлены в табл. 3. Используя 

экспериментально и теоретически полученные 

данные, методом нелинейной регрессии опреде-

лили коэффициенты в уравнении (1) a, b и с. Урав-

нение приняло следующий вид (2): 

z = -0,229600 х +0,307300 у + 0,083500 х у (2) 

Учитывая, что приведенная функция имеет 

аналитический вид, ее можно использовать не 

только беря данные из таблицы, но и непрерывно 

по областям изменения x и y [21]. 

 
Таблица 3 

Рассчитанные значения и экспериментальные ре-

зультаты биологической активности нитрилсила-

нов и нитрилсилоксанов 

Table 3. Calculated values and experimental results of 

the biological activity of nitrilesilanes and nitrilesiloxanes 

Образцы 

Экспер. Ре-

зультаты 

(смесь бак-

терий) 

Резуль-

таты рас-

четов 

∆ ∆·100/эксп 

I 2,00 2,17 -0,17 -8,30 

II 2,50 2,94 -0,44 -17,52 

III 2,30 2,37 -0,07 -2,87 

IV 2,70 2,92 -0,22 -8,30 

V 1,70 2,07 -0,37 -21,71 

VI 3,00 2,28 0,72 23,93 

VII 3,40 2,78 0,62 18,21 

Пен-

тахлорфе-

нолят 

натрия 

1,40 1,48 -0,08 -5,93 

 

Как видно из табл. 3, среднее отклонение 

теоретических расчетов от экспериментальных ре-

зультатов составляет максимум 23%. Исходя из 

этого, построен 3D-график функции, изображен-

ный на рис. 2. 

 
Рис. 2. Зависимость бактерицидной и фунгицидной активно-

сти z нитрилсиланов и нитрилсилоксанов от значений энер-

гии граничных орбиталей, представленной 3D-графиком 

функции Z= a∙x + b∙y + c∙x∙y 

Fig. 2. Dependence of the bactericidal and fungicidal activity z of 

nitrile silanes and nitrile siloxanes on the energy values of frontier 

orbitals, represented by a 3D plot of the function  

Z= a∙x + b∙y + c∙x∙y 

ВЫВОДЫ 

Выявлено, что нитрилсиланы и силоксаны 

проявляют эффективную бактерицидную и фунги-

цидную активности, что в дальнейшем позволяет 

их использовать в качестве биоцидов при хранении 

и транспортировке нефти, газа и нефтегазопродук-

тов. Установлено, что с увеличением числа нит-

рильных групп биологическая активность ряда 

нитрилсиланов и нитрилсилоксанов в основном 

усиливается. Применение методов вычислитель-

ной химии и расчет основных параметров крем-

нийорганических систем позволяет выявить зави-

симость антимикробной активности ряда нитри-

лов, содержащих в своем составе атом кремния, от 

энергии граничных орбиталей. Среднее отклоне-

ние теоретических расчетов от результатов биоло-

гического эксперимента составляет максимум 

23%. Таким образом, проведенные исследования 

показывают, что квантово-химические методы поз-

воляют получить ценную информацию, необходи-

мую для анализа химических свойств ряда соеди-

нений, содержащих атом кремния. 

Авторы заявляют об отсутствии кон-

фликта интересов, требующего раскрытия в дан-

ной статье. 
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