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В работе изложены результаты компьютерного моделирования методом DFT 

структурных и электронных характеристик конъюгата C60(OH)24 ‒ CBDCA 

сформированного на основе фуллеренола C60OH24 и цитотоксического препарата 

карбоплатина (C6H12N2O4Pt или CBDCA), а также предложены возможные механизмы 

формирования биологической активности данного конъюгата. С этой целью в рамках 

метода DFT/M062X/cc-pvdz/LANL2DZ, с использованием программного пакета Gaussian16 

проведены расчеты, как для индивидуальных соединений, так и для их конъюгатов в двух 

вариантах: изолированные молекулы в вакууме и в водной среде, что имитирует ситуацию 

в живых клетках. Водная среда моделировалась в приближении PCM. 

Расчет электронной структуры проводился с целью выяснить зависимость 

биологической активности изучаемых структур от их состава и электронной структуры на 

основе анализа энергетического положения таких дескрипторов биологической активности, 

как граничные орбитали (ГО).  

Установлено, что конъюгаты C60(OH)24 ‒ CBDCA в водном растворе формируют 

устойчивые нековалентно связанные комплексы при этом показано, что связи Pt-O 

ослабевают, а Pt-N усиливаются, что облегчает отрыв остатков карбоплатина содержащих 

Pt от конъюгата. Это может привести к повышению противоопухолевых свойств 

карбоплатина, за счет более свободного передвижения атома Pt.  

Установлено, что в случае учета растворителя, возрастает вклад d –орбиталей атома 

Pt в формирование ГО., что приводит к повышению вероятности прямого участия атомов 

Pt в реакциях, обуславливающих биологическую активность данного конъюгата. 

Показано, что в случае формирования комплекса C60(OH)24 ‒ CBDCA, фуллеренол 

является не просто инертным носителем биологически активного препарата CBDCA, но и 

повышает биологическую активность конъюгата по сравнению с CBDCA, за счет участия 

молекулы C60(OH)24 в первичном акте взаимодействия конъюгата при сближении с 

белковой мишенью. 

Совокупностью этих факторов объясняет усиление противоопухолевого эффекта 

карбоплатина при его взаимодействии с фуллеренолом. 
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