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Объектом исследования является аминогликозидный антибиотик – кана-

мицин А. Цель работы – определение преимущественных направлений прото-

нирования молекулы канамицина А в водном растворе, исследование агрегации 

молекул канамицна А друг с другом и с полимерным носителем.  

Исследование выполняли методами вычислительной химии (ab initio и 

полуэмпирические методы), в рамках теории функционала плотности и молеку-

лярной динамики с использованием гибридных функционалов (CAM-B3LYP, 

wB97XD, PBEh-3c), полуэмпирического метода GFN-xTB. Для определения 

констант ионизации в водном растворе использовали метод изодесмических ре-

акций.  

Впервые выполнены квантовохимические расчеты констант ионизации  

канамицина А в водном растворе, изучено строение образующихся протониро-

ванных форм, а также исследована структура комплексов канамицина А с по-

лимерным носителем.  

Полученные данные могут быть использованы для модификации анти-

биотиков аминогликозидного класса с целью улучшения их фармакологических 

свойств.  
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лекулярная дынамiка, канамiцын, антыбiётыкi, амiнаглiказiды, палiмерная iма-

бiлiзацыя, асноўнасць.  

Аб’ектам даследавання з’яўляецца амiнаглiказiдны антыбiётык – канами-

цин А. Мэта дадзенай працы – вызначэнне пераважных напрамкаў пратанавання 

малекулы канамицина А у водным растворы, даследаванне агрэгацыі малекул 

канамицна А адзін з адным і з палімерным носьбітам.  

Даследаванне выконвалі метадамі вылічальнай хіміі (ab initio і 

паўэмпірычныя метады), ў рамках тэорыі функцыяналу шчыльнасці і малеку-

лярнай дынамікі з выкарыстаннем гібрыдных функцыяналаў (CAM-B3LYP, 

wB97XD, PBEh-3c), паўэмпірычнага метаду GFN-xTB. Для вызначэння канстант 

іянізацыі ў водным растворы выкарыстоўвалі метад iзадэсмiчных рэакцый. 

Упершыню выкананы квантава-хiмiчныя разлікі канстант іянізацыі кана-

мицина А у водным растворы, вывучана будова ўтвораных пратанованых фор-

маў, а таксама даследавана структура комплексаў канамицина А з палімерным 

носьбітам. 

Атрыманыя дадзеныя могуць быць выкарыстаны для мадыфікацыі антыбіёты-

каў амiнаглiказiднага класа з мэтай паляпшэння іх фармакалагiчных 

уласцівасцяў. 
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The main object of the present work is aminoglycoside antibiotic – kanamycin 

A. The goal of this work is to study the main directions of kanamycin A protonation 

in water solution as well as investigation of dimerization and formation of complex 

with polymer.  

This work was carried out by the methods of computational chemistry (ab initio 

and semi-empirical methods) and particularly with usage of DFT methods (hybrid 

functionals: CAM-B3LYP, wB97XD, PBEh-3c), molecular dynamics by semi-

empirical method – GFN-xTB. For calculation of ionization constant method of iso-

desmic reactions was used. 

Ionization constant of kanamycin A was estimated by the methods of computa-

tional chemistry for the first time during this work, as well as structure in water solu-

tion, dimerization and complexation of kanamycin were studied too. 

Received data can be used for modification of aminoglycoside antibiotics in order to 

improve their pharmacological properties. 


