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Досліджено вплив сольватаційних ефектів на механізм взаємодії молекул MLT і GSH із гідроксил-радикалом і 
супероксид-аніон-радикалом неемпіричним квантовохімічним методом в базисі 6-31G** за допомогою програ-
много модуля Firefly. Аналіз отриманих даних  при врахуванні впливу водного середовища, в межах моделі ро-
зчинника РСМ показав, що механізм різнонаправленного перерозподілу електронної густини не змінюється, а 
тільки підсилюється для взаємодій  MLT∙∙•ОН[•ООˉ] і GSH∙∙∙•ОН[•ООˉ].  
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The influence solvatatsiynyh effects on the mechanism of interaction of molecules MLT and GSH with hydroxyl radical 
and superoxide anion radical ab initio quantum chemical method in the basis 6-31G ** using the software module Fire-
fly. Analysis of the data taking into account the impact of the aquatic environment within the model solvent РСМ 
showed that the mechanism of redistribution of electron density does not change, but increases for interactions 
MLT∙∙•ОН[•ООˉ] і GSH∙∙∙•ОН[•ООˉ]. 
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АКТУАЛЬНІСТЬ РОБОТИ. Для зменшення негативного впливу вільних радикалів на біологічні об’єкти жи-
вого організму останнім часом у практичній медицині широко застосовуються ендогенні антиоксиданти у 
зв’язку з їх участю  в системі захисту організму людини від агресивної дії вільних радикалів [1-3]. Відсутність 
систематичних досліджень, особливо на молекулярному рівні, антирадикальної активності різних антиоксидан-
тів при їх взаємодії з вільними радикалами в біологічних системах зумовлює не тільки наявність суперечливих 
оцінок в інтерпретації експериментально одержаних закономірностей, але й створює труднощі у розвитку зага-
льних уявлень відносно механізму взаємодії антиоксидантів із вільними радикалами  та цілеспрямованого під-
ходу до  керування цими процесами, які мають практичне застосування у медицині.  

Метою роботи було наближення результатів квантовохімічних розрахунків до реальних умов взаємодії мо-
лекул антиоксидантів з •ОН і •ООˉ в організмі людини та моделювання ситуації впливу водного середовища на 

механізм взаємодії молекул MLT і GSH з вільними 
радикалами. Квантовохімічні розрахунки проводили-
ся в рамках програми Firefly 8. Водне середовище 
враховували з діелектричною проникністю ε = 78,355 
та Т = 298 К в межах моделі розчинника РСМ [4].  

МАТЕРІАЛ І РЕЗУЛЬТАТИ ДОСЛІДЖЕНЬ. 
Аналіз отриманих результатів (табл.1, табл.2) при 
врахуванні впливу водного середовища на взаємодію 
молекул антиоксидантів із вільними радикалами по-
казав, що механізм різнонаправленного перерозподі-
лу  електронної густини (рис. 1) для взаємодій  
MLT∙∙•ОН[•ООˉ] і GSH∙∙∙•ОН[•ООˉ] виявлений нами 
раніше [5, 6] не змінюється, а лише підсилюється, що 
підтверджується зміною величин зарядів відповідних 

атомів  та порядків в’язку Bij  між ними (табл.1, табл..2).  
 

 
Рисунок 1 – Схема перерозподілу електронної густини 
при взаємодії молекул MLT і GSH  із  •ОН та •ООˉ. 
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Таблиця 1 – Порівняльний розподіл зарядів q за Льовдіним для взаємодій  GSH[MLT]∙∙∙•ОН[•ООˉ] та вільних 
радикалів при РСМ  в точках глобального мінімуму  

 
Взаємодія 

q 
GSH MLT 

S(22) H(23) O(38) N(8) H(14) O(34) 
 
•ОН 

Без РСМ 0,045 0,215 -0,449 -0,184 0,210 -0,470 
РСМ 0,036 0,222 -

0,465 
-0,178 0,215 -0,485 

 
 

•ООˉ 

Без РСМ -0,660 0,216 -0,206 -0,342 0,220 -0,204 
РСМ -0,731 0,211 -0,187 -0,370 0,209 -0,200 

 
Таблиця 2 – Порівняльний розподіл порядків зв’язків Bij та відстаней R для взаємодій  

GSH[MLT]∙∙∙•ОН[•ООˉ] в точках глобального мінімуму  
 
Взаємодія 

GSH MLT 
S(22)-H(23) O(38)-H(23) N(8)-H(14) O(34)-H(14) 
Bij R,нм Bij R,нм Bij R,нм Bij R,нм 

 
 •ОН 

 
Без РСМ 

- 0,317 0,872 0,095 - 0,311 0,820 0,094 

РСМ - 0,268 0,859 0,094 - 0,314 0,816 0,095 
 
 •ООˉ 

Без РСМ 0,163 0,185 0,713 0,098 0,149 0,142 0,671 0,098 
РСМ 0,153 0,195 0,738 0,096 0,139 0,144 0,689 0,097 

 
Так при взаємодії молекул  GSH і MLT з •ОН величина заряду на атомах кисню в гідроксил-радикалах зме-

ншується в 1,03 (табл.1), що призводить до  збільшення величин порядків зв’язків O(34)-H(14) і O(38)-H(23), і 
як наслідок, відбувається зменшення довжин відповідних зв’язків (табл.2). Все це призводить до збільшення 
ймовірності відриву атомів водню від молекул MLT і  GSH з утворенням молекул води, на відміну від взаємодії 
молекул антиоксидантів із  •ООˉ, що підсилює ймовірність утворення комплексів MLT[GSH]∙∙•ООˉ. При  вра-
хуванні впливу сольватаційних ефектів відбувається переніс заряду із •ООˉ на молекули антиоксидантів, вна-
слідок чого зменшуються величини зарядів на атомах N(8) і S(22) в 1,08–1,1 (табл.1), що призводить до незнач-
ного збільшення величин порядків зв’язків S(22)-H(23)  і N(8)-H(14) та  відстаней  між цими атомами (табл.2).  

ВИСНОВКИ. Отримані результати дають можливість більш глибоко зрозуміти механізм процесів, які про-
ходять in vivo із  участю молекул антиоксидантів, а також перспективність використання квантовохімічних роз-
рахунків для встановлення особливостей антирадикальної активності біомолекул  із вільними радикалами та 
прогнозування шляхів створення нових хіміко-фармацевтичних препаратів. 
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