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В работе проведено DFT-моделирование строения и 

электронной структуры эндоэдрических производных 

фуллеренолокортизона в качестве агентов терапии онколо-

гических заболеваний. 

 

Кроме традиционной – лучевой терапии (строго до-

зированных коллимированных пучков заряженных (элек-

троны, протоны) или нейтральных (гамма-кванты, нейтро-

ны) частиц [1], в практику клинической радиационной он-
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кологии интенсивно внедряются новые технологии лече-

ния опухолевых заболеваний: адресное введение в орга-

низм компонентов, тропных к опухолевым тканям и спо-

собных в них селективно накапливаться и уничтожать 

опухолевые новообразования под действием самопроиз-

вольного радиоактивного распада [2].  

В данном сообщении представлены результаты 

квантово-химического моделирования [3, 4] строения и 

электронной структуры фуллереноловых кластерных сис-

тем – производных фуллеренола и кортизона (второго по 

значимости после кортизола глюкокортикоидного гормона 

коры надпочечников у человека, который в небольшом ко-

личестве секретируется надпочечниками в кровь) [5]. (Рис. 

1, 2). 

 
Рисунок. 1 − Схема построения эндоэдрических (@) фуллеренолокор-

тизоновых кластеров (E1)@С60(OH)23OC21H27O5(E2) 

 

 
Рисунок 2 – Квантово-химическая модель эндоэдрического 

(@) бисрадонсодержащего фуллеренолокортизонового кластера 

(Rn)@С60(OH)23OC21H27O5(Rn) 
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Данные структуры изучаются c целью разработки 

новых радионуклидных наноразмерных агентов-

истребителей опухолевых новообразований [6, 7]  

Расчеты соединений были проведены методом 

DFT/BP/RI/def2-SVP/D3 с использованием программного 

пакета ORCA. В процессе расчетов проводилась полная 

оптимизация всех геометрических параметров конъюгатов. 

Для соединений были рассчитаны полные энергии систем 

и такие квантово-химические дескрипторы биологической  

активности, влияющие на их фармакокинетические свой-

ства, как заряды на атомах, дипольные моменты и локали-

зация граничных орбиталей. Необходимость предвари-

тельного квантово-химического моделирования такого ро-

да объектов обусловлена очень высокой трудоемкостью, 

стоимостью и сложностью их практического синтеза [8]. 

Квантово-химическое моделирование позволяет, в 

частности, сделать выводы об устойчивости и возможно-

сти существования фуллеренолокортизоновых кластеров, 

распределении в них электронной плотности и наметить 

пути их практического получения. 

Из данных квантово-химических расчетов следует, 

что энергия взаимодействия (ΔЕВзаим.) эндоэдрических кла-

стеров, полученная по формуле (1): 

 

  ΔЕВзаим.(кластер)  = Е(кластер) – [Е(«пустой») + Е(атомы включения)] (1) 

 

показывает, что термодинамическая устойчивость [9, 10] 

эндоэдрических фуллереноловых кластерных систем 

(@)С60 на ~150–250 кДж/моль ниже, чем устойчивость 

систем, состоящих из «пустых» фуллереноловых кластеров 

С60 и изолированных недиссоциированных молекул гало-

генидов щелочных металлов (NaCl или KBr).  

 

Работа выполнена в рамках ГПНИ «Конвергенция 

2020».  
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