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    Cоли три(индол-3-ил)метилия обладают высокой цитотоксической активностью и 
являются новым классом противоопухолевых соединений [1]. С целью обоснования 
подбора противоиона для оптимизации растворимости таких солей в воде нами 
исследованы энергии гетеролитической диссоциации ряда соединений 
трииндолилметилия, имеющих в своём составе различные противоионы (схема 1). 
 

Схема 1. Гетеролитическая диссоциация солей три(индол-3-ил)метилия 
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    Квантово-химические расчёты соединений A и образующихся в ходе их диссоциации 
катионов B  и анионов C (схема1), проведённые в рамках теории функционала плотности 
методом B3LYP/6-31+G(d) как для газовой фазы, так и с моделированием растворителя 
(вода) методом SM5.4 [2], показали, что найденные значения энергии диссоциации 
практически линейно зависят как от вычисленных значений дипольного момента солей A, 
так и от литературных значений показателя кислотности pKa кислот, сопряжённых 
анионам C. С ростом рассчитанных значений дипольного момента солей и с понижением 
величин pKa наблюдается понижение энергии диссоциации в исследуемом ряду. Эта 
тенденция соблюдается как для газовой фазы, так и при модельном учёте растворителя. 
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