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ДОБІР СКЛАДОВИХ ДЛЯ СТВОРЕННЯ ГІДРОФОБНИХ 
НИЗЬКОТЕМПЕРАТУРНИХ ЕВТЕКТИЧНИХ РОЗЧИННИКІВ 
(V ТИПУ) НА ОСНОВІ КВАНТОВО-ХІМІЧНОГО МОДЕЛЮВАННЯ

У роботі проведено квантово-хімічний аналіз реакційної здатності низки природних терпенових 
сполук та саліцилової кислоти з метою оцінки їх здатності виступати донорами водневого зв’язку 
при формуванні гідрофобних низькотемпературних евтектичних систем (ГНЕР). На основі розрахо-
ваних енергій граничних молекулярних орбіталей (EВЗМО та EНВМО) визначено ключові концептуальні 
параметри реакційної здатності, зокрема абсолютну електронегативність (χ), хімічну жорсткість 
(η), м’якість (S) та індекс електрофільності (ω). Показано, що саліцилова кислота характеризується 
найвищою електронегативністю (χ = 4,92 eВ), найменшою жорсткістю (η = 4,52 eV) та максималь-
ним індексом електрофільності (ω  =  2,68  eV), що зумовлює її високу реакційну здатність і схиль-
ність до інтенсивного утворення міжмолекулярних водневих зв’язків. Ліналоол демонструє оптималь-
ний баланс електронних параметрів (χ = 4,25 eV, η = 5,15 eV, S = 0,097 eV⁻¹) та наявність стерично 
доступної гідроксильної групи, що робить його перспективним гідрофобним донором водневого зв’язку 
для ГНЕР. Ментол і борнеол мають значно вищу жорсткість (η ≈ 6,9‑7,0 eV) та нижчу м’якість (S ≈ 
0,072 eV⁻¹), що свідчить про обмежену реакційну здатність і меншу ефективність у формуванні сітки 
водневих зв’язків. Камфора та 1,8-цинеол, незважаючи на помірні значення χ та ω, не здатні висту-
пати донорами водневого зв’язку через відсутність протонодонорних функціональних груп. Отримані 
результати підтверджують, що здатність сполук до формування стабільних ГНЕР визначається 
поєднанням електронних характеристик, хімічної м’якості та структурної доступності донорних 
груп, що може бути використано для цілеспрямованого дизайну гідрофобних низькотемпературних 
евтектичних розчинників.

Ключові слова: стабільність, молекулярна структура, молекули, квантова хімія, розчинник. 

Постановка проблеми. Низькотемпературні 
евтектичні розчинники (НЕР) – це новий клас 
неводних рідких середовищ, які утворюються 
шляхом взаємодії двох або більше твердих ком-
понентів через водневі зв’язки, що призводить до 
значного зниження температури плавлення суміші 
порівняно з окремими речовинами. На відміну 
від звичайних евтектичних сумішей, НЕР демон-
струють відчутні термодинамічні відхилення від 

ідеальної рідкої фази, які обумовлені сильними 
міжмолекулярними взаємодіями, головним чином 
водневими зв’язками, а також іон-дипольними та 
ван-дер-Вальсовими силами [1-2]. На сьогодні, 
НЕР класифікуються за типами від I до V в залеж-
ності від природи донорів і акцепторів водневого 
зв’язку (ДВЗ і АВЗ відповідно). Більшість НЕР 
I-IV типу є гідрофільними і, відповідно, розчиня-
ються у воді, що значно обмежує їх використання. 
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В той же час, актуальність створення та викорис-
тання гідрофобних розчинників, зокрема гідро-
фобних НЕР, зумовлена необхідністю розв'язання 
гострих екологічних проблем та впровадження 
принципів «зеленої хімії» [3-4]. Із розвитком уяв-
лень про низькотемпературні евтектичні розчин-
ники, відносно нещодавно виник окремий тип – 
(V тип) гідрофобні низькотемпературні евтектичні 
розчинники (ГНЕР), які набули значного інтересу 
в контексті екологічно безпечної екстракції непо-
лярних речовин, створення двофазних систем, 
розробки нових носіїв для фармацевтичних і біо-
технологічних застосувань тощо. V тип це неіонні 
молекулярні сполуки. Це порівняно новий клас 
розчинників, який повністю складається з моле-
кулярних речовин, що взаємодіють через різницю 
в кислотності водневих зв’язків (наприклад, між 
фенольними та аліфатичними гідроксильними 
групами). Типовим і наразі вивченим складом 
ГНЕР V типу є суміш тимолу та ментолу. Цікаво, 
що більшість ГНЕР, які розглядаються в джере-
лах, належать або до III типу (на основі амонійних 
солей та жирних кислот, таких як деканова кис-
лота), або до V типу (повністю неіонні суміші на 
основі терпеноїдів).

Створення гідрофобних варіантів НЕР дозволяє 
формувати двофазні системи, які ефективно екстра-
гують забруднювачі (барвники, важкі метали, пес-
тициди) з води, не змішуючись із нею. ГНЕР мають 
низку суттєвих переваг над іонними рідинами (ІР), 
що робить їх більш привабливою альтернативою 
для екстракції та розділення речовин. Основними 
перевагами є екологічність та біорозкладність. На 
відміну від багатьох неполярних розчинників, які 
не є «зеленими», ГНЕР характеризуються низькою 
токсичністю та високою біорозкладністю. Вони 
часто виготовляються з природних сполук (напри-
клад, ментолу, тимолу, жирних кислот), що забез-
печує їхню біосумісність. Також ГНЕР, переважно, 
створюються з дешевої та доступної сировини, 
що значно знижує загальні витрати на їхнє вико-
ристання у промислових масштабах. В більшості 
випадків, синтез ГНЕР є досить простим і полягає 
у змішуванні та нагріванні компонентів до утво-
рення однорідної рідини. Такий принцип здатен 
забезпечувати досить високу чистоту кінцевого 
продукту. Також, через підбір складових для син-
тезу, можливо більш тонко налаштовувати власти-
вості ГНЕР, зокрема точно регулювати в'язкість, 
щільність та селективність розчинника для кон-
кретних аналітів.

Аналіз останніх досліджень і публікацій. 
Гідрофобні НЕР визначають як «дизайнерські 

розчинники», оскільки їхні фізико-хімічні влас-
тивості можна легко налаштувати шляхом ретель-
ного підбору компонентів, їхньої структури та 
молярного співвідношення для відповідності 
конкретним завданням. За допомогою сучасних 
методів теоретичного моделювання можна спрог-
нозувати фізико-хімічні властивості та екстра-
кційну здатність ГНЕР. Дизайнерський підхід 
дозволяє змінювати ступінь гідрофобності, що 
є критичним для стабільності системи у воді та 
їх практичному використанні. Наразі найвідоміші 
системи ГНЕР на основі тимолу та ментолу, але 
перелік можливих донорів водневого зв’язку ще 
не повністю вивчений. 

Основними підходами до прогнозування 
є використання квантово‑хімічних розрахун-
ків, що використовується для вивчення електро-
нної структури та реакційної здатності окремих 
компонентів. А також, карти електростатичного 
потенціалу, які допомагають візуалізувати роз-
поділ зарядів на поверхні молекул, що дозволяє 
спрогнозувати можливість утворення електроста-
тичного тяжіння між компонентами розчинника, 
або між розчинником та аналітом, при моделю-
ванні процесів екстракції. Використання карт 
електростатичного потенціалу та моделювання 
густини поверхневого заряду є фундаментальним 
етапом у прогнозуванні властивостей гідрофоб-
них НЕР, оскільки це дозволяє зрозуміти взаємо-
дію молекул між собою. У створенні гідрофобних 
розчинників ментол і тимол відіграють ключову 
роль, проте їхня класифікація як акцепторів чи 
донорів залежить від компонентів, з якими вони 
змішуються. Дослідниками в галузі вже дове-
дено, що використання в системах ГНЕР довгих 
ланцюгів жирних кислот (деканової, олеїнової 
або лінолевої) як донорів водневого зв'язку (ДВЗ) 
забезпечує біорозкладність системи при збере-
женні високої здатності до вилучення органічних 
сполук. Оскільки ГНЕР є «дизайнерськими роз-
чинниками», донори потрібно ретельно підби-
рати залежно від цільового об’єкта екстракції та 
необхідного ступеня гідрофобності. Основними 
варіантами є жирні кислоти (деканова, олеїнова, 
лінолева). Їх обирають як донори для посилення 
гідрофобності та стабільності розчинника у воді. 
Наприклад, лінолева кислота забезпечує кращу 
екстракцію фенольних сполук завдяки наявності 
подвійних зв'язків, що посилюють π−π взаємодії. 
Другим класом сполук є органічні кислоти (щав-
лева, мурашина, лимонна). Використовуються як 
донори для ефективного вилучення важких мета-
лів (наприклад, свинцю) через їхню здатність 
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до комплексоутворення. Щавлева кислота часто 
показує найкращі результати завдяки своїй кис-
лотності та здатності знижувати pH, що сприяє 
солюбілізації металів.

Постановка завдання. З урахуванням вище 
вказаного, метою роботи є здійснення теоретич-
ного обґрунтування та спрямованого підбору 
оптимального донора водневого зв'язку для ство-
рення гідрофобного НЕР на основі ментолу, або 
тимолу, використовуючи методи квантово-хіміч-
ного моделювання, зокрема для прогнозування 
реакційної здатності, термодинамічної стабіль-
ності та специфічної спорідненості системи до 
цільових забруднювачів.

Виклад основного матеріалу. Методика екс-
периментальних досліджень. Квантово-хімічні 
розрахунки геометричної оптимізації та електро-
нно-структурних характеристик молекул викону-
валися з використанням програмного комплексу 
HyperChem 8.0 (Hypercube Inc.). Розрахунки про-
водилися з метою отримання енергій граничних 
молекулярних орбіталей вищої зайнятої моле-
кулярної орбіталі та нижньої вакантної молеку-
лярної орбіталі (ВЗМО та НВМО відповідно) та 
подальшого визначення індексів реакційної здат-
ності, що характеризують електронодонорні та 
електронакцепторні властивості молекул. Почат-
кові геометричні моделі молекул створювалися 
за допомогою вбудованого редактора HyperChem. 
Структури будувалися у три–вимірному режимі 
відповідно до хімічної формули з подальшою 
початковою мінімізацією енергії методом молеку-
лярної механіки MM+. Оптимізація просторової 
структури проводилася методом напівемпіричної 
квантової хімії та методом PM3, який забезпечує 
прийнятну точність для органічних молекул та 
біоактивних сполук.

Отримані експериментальні результати. 
Реакційну здатність досліджуваних сполук щодо 
їх здатності виступати донорами водневого зв’язку 
при формуванні гідрофобних низькотемператур-
них евтектичних систем (ГНЕР) було проаналі-
зовано з урахуванням квантово-хімічних пара-
метрів EВЗМО, EНВМО та енергетичного розриву ΔE. 
Значення EВЗМО є індикатором електронодонорної 
здатності молекул, тоді як величина ΔE характе-
ризує їхню хімічну “м’якість” та реакційну здат-
ність, що безпосередньо впливає на ефективність 
утворення міжмолекулярних водневих зв’язків 
(Таблиці 1, 2). 

Саліцилова кислота характеризується значен-
ням EВЗМО = –9,44 eV, EНВМО = –0,41 eV та відносно 
малим енергетичним розривом ΔE = 9,04 eV, що 

зумовлює її високу схильність до донорства вод-
невого зв’язку. Наявність одночасно карбоксиль-
ної та фенольної гідроксильних груп забезпечує 
ефективне утворення водневих зв’язків, однак 
можливість внутрішньомолекулярного водневого 
зв’язування та нижча гідрофобність молекули 
можуть частково обмежувати її роль у гідрофоб-
них НЕР. Ліналоол має близьке значення EВЗМО 
(–9,41 eV) та помірний ΔE (10,31 eV), що у поєд-
нанні зі стерично доступною аліфатичною –OH 
групою сприяє ефективному донорству водневого 
зв’язку при збереженні вираженого гідрофобного 
характеру молекули. Ментол і борнеол характери-
зуються значно більш негативними значеннями 
EВЗМО (–10,83 та –10,81 eV відповідно) і великими 
енергетичними розривами ΔE (13,79 та 13,93 eV), 
що свідчить про нижчу хімічну м’якість і змен-
шену реакційну здатність порівняно з ліналоолом 
і саліциловою кислотою. 

Хоча обидві сполуки містять гідроксильні 
групи, їхня донорна здатність обмежується сте-
ричним екрануванням –OH груп у циклічних та 
біциклічних структурах. Камфора (EВЗМО = –10,29 
eV, EНВМО = 0,25 eV, ΔE = 10,53 eV) та 1,8-цинеол 
(EВЗМО = –8,53 eV, EНВМО = 0,44 eV, ΔE = 8,96 eV) не 
містять протонодонорних функціональних груп 
і тому не можуть виступати донорами водневого 
зв’язку, незважаючи на відносно сприятливі елек-
тронні параметри, зокрема менший ΔE у випадку 
1,8‑цинеолу. Загалом, кількісний аналіз показує, 
що найбільш ефективними донорами водневого 
зв’язку серед досліджених сполук є саліцилова 
кислота (ΔE  =  9,04 eV) та ліналоол (ΔE  =  10,31 
eV), тоді як ментол і борнеол демонструють 
нижчу реакційну здатність через великі значення 
ΔE  (>  13  eV). Отримані результати свідчать, що 
оптимальна донорна здатність при формуванні 
гідрофобних ГНЕР досягається за поєднання 
помірно високого EВЗМО, відносно малого ΔE та 
наявності стерично доступної протонодонорної 
групи.

Було оцінено здатність обраних природних спо-
лук до переносу електронів на ментол, який роз-
глядався як акцептор водневого зв’язку (АВЗ), 
тоді як інші сполуки – саліцилова кислота, бор-
неол, 1,8-цинеол, камфора та ліналоол – виступали 
донорами водневого зв’язку (ДВЗ) (Таблиця  4). 
Значення ΔN, що характеризує частку переносу 
електронів між донором і акцептором, були роз-
раховані на основі концептуальних параметрів 
(χ та η) кожної сполуки. Позитивне ΔN свідчить 
про ефективну передачу електронів від донора до 
акцептора, а негативне – про обмежену взаємодію. 
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Таблиця 1
Структура молекул для потенційного виготовлення ГНЕР та 3-вимірна візуалізація розподілу 

енергій EВЗМО та EНВМО

Таблиця 2
Зведені значення показників EВЗМО та EНВМО та енергетичної щилини 

Назва EВЗМО, eV EНВМО, eV ΔE, eV
Ментол -10,83282 2,960719 -13,793539

Саліцилова 
кислота -9,442827 -0,4063438 -9,0364832

Борнеол -10,80974 3,122569 -13,932309
1,8-Цинеол -8,52755 0,4361712 -8,9637212
Камфора -10,28554 0,2452864 -10,5308264
Ліналоол -9,408798 0,8993144 -10,3081124
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Найвищі значення ΔN спостерігалися для саліци-
лової кислоти та камфори (0,0437 та 0,0444 відпо-
відно), що вказує на сильне донорство електронів 
та сприятливе утворення водневого зв’язку з мен-
толом. Ліналоол (ΔN = 0,0129) та 1,8-цинеол (ΔN = 
0,0049) демонструють помірну передачу електро-
нів, що забезпечує слабший, але помітний внесок 
у формування сітки водневих зв’язків. Борнеол 
показав дещо негативне ΔN (–0,0036), що свідчить 
про мінімальний перенос електронів і слабку вза-
ємодію з ментолом. Отримані результати демон-
струють, що ефективність утворення водневих 
зв’язків у гідрофобних низькотемпературних 
евтектичних системах значною мірою визначається 
електронними властивостями донорних молекул, 
при цьому саліцилова кислота та камфора є най-
ефективнішими донорами щодо ментолу.

Таблиця 4
Результати розрахунку індексу переносу 

електронів ΔN при теоретичному моделюванні 
взаємодії сполук-донорів водневого зв’язку 

із ментолом, як акцептором водневого зв’язку
Сполука ΔN

Саліцилова кислота 0.0437
Борнеол –0.0036

1,8-Цинеол 0.0049
Камфора 0.0444
Ліналоол 0.0129

Висновки. Було проведено квантово-хімічний 
аналіз шести природних сполук (ментол, саліци-
лова кислота, борнеол, 1,8-цинеол, камфора та 
ліналоол) з метою оцінки їх здатності виступати 
донорами водневого зв’язку при формуванні гід-
рофобних низькотемпературних евтектичних роз-
чинників (ГНЕР).

На основі розрахованих енергій EВЗМО та EНВМО 
визначено ключові концептуальні індекси реак-

ційної здатності: абсолютну електронегативність 
(χ), жорсткість молекули (η), м’якість (S) та індекс 
електрофільності (ω). Саліцилова кислота має 
найвищу електронегативність (χ = 4,92 eV), най-
меншу жорсткість (η = 4,52 eV) і максимальний 
індекс електрофільності (ω = 2,68 eV), що свід-
чить про її високу реакційну здатність і здатність 
ефективно формувати водневі зв’язки.

Ліналоол показав помірні значення χ, η та S, 
а також наявність стерично доступної гідроксиль-
ної групи, що забезпечує ефективну роль донора 
водневого зв’язку у складі ГНЕР. Ментол і бор-
неол мають вищі значення жорсткості (η ≈ 6,9–7,0 
eV) і низьку м’якість (S ≈ 0,072 eV⁻¹), що обмежує 
їхню донорну здатність. Камфора і 1,8-цинеол, 
незважаючи на відносно високі χ та ω, не можуть 
виступати донорами водневого зв’язку через від-
сутність протонодонорних груп.

Розрахунок індексу переносу електронів ΔN 
показав, що при взаємодії з ментолом як акцеп-
тором найефективнішими донорами є саліцилова 
кислота (ΔN = 0,0437) і камфора (ΔN = 0,0444). 
Ліналоол і 1,8-цинеол демонструють помірну 
передачу електронів (ΔN = 0,0129 і 0,0049), 
а борнеол практично не взаємодіє з ментолом (ΔN 
= –0,0036).

Загалом, ефективність формування стабільних 
гідрофобних низькотемпературних евтектичних 
розчинників визначається поєднанням електро-
нних властивостей, хімічної м’якості та струк-
турної доступності донорних груп. Саліцилова 
кислота та камфора виділяються як найбільш пер-
спективні ГНЕР щодо ментолу, тоді як інші спо-
луки відіграють допоміжну роль у формуванні 
сітки водневих зв’язків.

Джерела фінансування. Ця робота виконана 
в рамках гранту НФДУ «Передова наука в Укра-
їні 2026-2028» [грант № 2025.07/0078].

Таблиця 3
Індекси реакційної здатності молекул

Сполука χ, eV η, eV S, eV⁻¹ ω, eV
Ментол 3.94 6.90 0.072 1.12

Саліцилова кислота 4.92 4.52 0.111 2.68
Борнеол 3.84 6.97 0.072 1.06

1,8-Цинеол 4.05 4.48 0.112 1.83
Камфора 5.02 5.27 0.095 2.39
Ліналоол 4.25 5.15 0.097 1.76
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Vorobiova V.I., Pozniak K.O., Skyba M.I. SELECTION OF COMPONENTS FOR THE DESIGN 
OF HYDROPHOBIC LOW-TEMPERATURE DEEP EUTECTIC SOLVENTS (TYPE V) 
BASED ON QUANTUM-CHEMICAL MODELING

Hydrophobic deep eutectic solvents (HDES) are liquid systems formed by combining hydrophobic hydrogen 
bond donors and acceptors, whose strong intermolecular interactions lead to a significant melting point 
depression compared to the individual components. This study presents a quantum chemical evaluation of 
the reactivity of selected natural terpenes and salicylic acid with respect to their ability to act as hydrogen 
bond donors in the formation of hydrophobic deep eutectic systems (HDES). Frontier molecular orbital 
energies (EHOMO and ELUMO) were used to calculate key conceptual DFT-parameters, including absolute 
electronegativity (χ), chemical hardness (η), softness (S), and electrophilicity index (ω). Salicylic acid exhibited 
the highest electronegativity (χ = 4.92 eV), the lowest chemical hardness (η = 4.52 eV), and the maximum 
electrophilicity index (ω = 2.68 eV), indicating high reactivity and a strong tendency to form intermolecular 
hydrogen bonds. Linalool demonstrated a favorable balance of electronic parameters (χ = 4.25 eV, η = 5.15 
eV, S = 0.097 eV⁻¹) combined with a sterically accessible hydroxyl group, which supports its effective role as 
a hydrophobic hydrogen bond donor in HDES. Menthol and borneol were characterized by higher hardness 
values (η ≈ 6.9‑7.0 eV) and lower softness (S ≈ 0.072 eV⁻¹), reflecting reduced chemical softness and limited 
reactivity due to steric shielding of the hydroxyl group. Camphor and 1,8-cineole, despite moderate values of 
electronegativity and electrophilicity, cannot act as hydrogen bond donors because of the absence of proton 
donating functional groups. The obtained results demonstrate that the formation of stable hydrophobic deep 
eutectic systems is governed not only by the presence of donor functional groups but also by electronic structure, 
chemical softness, and molecular geometry, providing a theoretical basis for the rational design of HDES.

Keywords: stability, molecular structure, molecules, quantum chemistry, solvent.
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