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В работе приводятся результаты моделирования ме-

тодом DFT атомной и электронной структуры водораство-

римых производных конъюгатов цисплатина и наноугле-

родных структур, таких, как фуллеренол (C60OH24) а также 

результаты изучения возможных механизмов биологиче-

ской активности данных комплексов.  
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В эпоху повышения эффективности методов лече-

ния и препаратов, используемых в  современной нейроон-

кологии большое значение приобретает направленная дос-

тавка диагностических и лекарственных субстанций в опу-

холь. Целью работы является исследование оптимальных и 

рациональных подходов к созданию наноконтейнеров для 

адресной доставки лекарственных препаратов (цисплатин).  

Водорастворимые производные углеродных нано-

структур представляют собой перспективный материал для 

использования в качестве средства доставки лекарствен-

ных препаратов [1]. Возможность эффективного использо-

вания конъюгатов цисплатина и наноуглеродных структур 

описана в работах [ 2-5]. 

В данной работе изложены результаты изучения ме-

тодами компьютерной квантовой химии структурных и 

электронных характеристик конъюгатов на основе 

C60OH24, а также возможных механизмов формирования 

соответствующих конъюгатов. Рассматривались конъюга-

ты цитотоксического препарата цисплатина (цис-

[Pt(NH3)2Cl2]), который обозначим, как Cis и фуллеренола. 

Исследуемый комплекс, состоящий из C60(OH)24 + Cis по-

казан на рисунке 1.  
Поскольку исследование биологической активности 

и возможная доставка таких конъюгатов в экспериментах 

(in vitro и in vivo) имеет место в водном растворе, то при 

моделировании таких структур следует учитывать наличие 

растворителя - воды. В проведенных расчетах для учета 

растворителя использовался метод COSMO [6], который 

реализован в пакете квантово-химической программы  

ORCA [7]. Расчеты проводились методом DFT (уро-

вень теории DFT/B3LYP/SV/Lanl2DZ). Результаты расчета 

структурных параметров Cis и конъюгата без учета и с 

учетом растворителя приведены на рисунках 1-2. 
 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%BB%D0%B0%D1%82%D0%B8%D0%BD%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%B7%D0%BE%D1%82
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%B7%D0%BE%D1%82
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A5%D0%BB%D0%BE%D1%80
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а)                                                       б) 

Рисунок 1 - Молекула Cis после расчета методом DFT а) в безвод-

ной среде, б) - с учетом растворителя (воды). Расстояния приведе-

ны в Å.  

 

 

 
 

а)                                                       б) 

Рисунок 2 - Комплекс C60(OH)24 + Cis после расчета методом DFT 

а) в безводной среде, б) - с учетом растворителя (воды). Расстояния 

приведены в Å.  

    

Как видно из рисунка 1, взаимодействие C60(OH)24 с Cis в 

вакууме приводит к увеличению длины связи Pt-N по 

сравнению с результатом для чистого Cis (примерно на 
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0,062 - 0,057 Å) и уменьшению длины связи Pt-Cl (пример-

но на 0,062 - 0,057 Å).  

Эффект сольватации для комплекса C60(OH)24 + Cis приво-

дит к противоположной тенденции: уменьшению длины 

связи Pt-N (примерно на 0,038 - 0,043 Å) и увеличению 

длины связи Pt-Cl примерно на 0,027 - 0,024 Å по сравне-

нию с комплексом в вакууме. 

Из результатов расчета структурных параметров следует, 

что в водном растворе связи Pt-Cl ослабевают, а Pt-N уси-

ливаются, что может привести к отрыву остатка цисплати-

на от конъюгата  C60(OH)24 + Cis. 

Таким образом, можно предположить, что эти эф-

фекты могут привести к повышению противоопухолевых 

свойств цисплатина, входящего в состав конъюгата. 

Для изучаемых соединений выполнены также рас-

четы электронной структуры. Проводилась оценка локали-

зации верхней заполненной молекулярной орбиталью и 

нижней свободной молекулярной орбиталью (ВЗМО и 

НСМО соответственно). На рисунке 3 приведены резуль-

таты расчета электронной структуры комплекса 

C60(OH)24+Cis в рамках метода DFT, без учета и с учетом 

сольватации. По оси 0Y приведены значения энергий МО в 

эВ. Стрелками отмечены заселенные электронами МО, на-

правления стрелок обозначают соответствующую ориен-

тацию спина.  
 

  
а)                                                      б) 

Рисунок 3 – Электронная структура комплекса C60(OH)24 + Cis по-

сле расчета методом DFT а) –в безводной среде, , б) – с учетом рас-

творителя (воды)  
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Локализация ВЗМО и НСМО для соответствующих ком-

плексов в безводной и водной среде показана на рисунках 

4 и 5 соответственно. 
 

  
а)                                                      б) 

Рисунок 4 – Локализация а) – ВЗМО, б) –НСМО комплекса 

C60(OH)24 + Cis после расчета методом DFT  в безводной среде  

 

  
а)                                                      б) 

Рисунок 5 – Локализация а) –ВЗМО, б) –НСМО комплекса 

C60(OH)24 + Cis после расчета методом DFT  с учетом растворителя 

(воды) 

 

Анализ локализации МО полученных после расчета 

электронной структуры показал, что в случае учета рас-

творителя, возрастает вклад орбиталей атомов C60(OH)24 в 

формирование ВЗМО, которая является граничной орбита-

лью, и обуславливает реакционную способность комплек-

са. Это может привести к повышению вероятности прямо-

го участия атомов фуллеренола в реакциях обуславливаю-

щих биологическую активность данного конъюгата и пока-

зывает, что фуллеренол является не только носителем цис-
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платина, но и способен непосредственно принимать уча-

стие в процессах воздействия на опухоль.  
 

Работа выполнена в рамках ГПНИ «Конвергенция 2020»  
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