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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ЗАМЕЩЕНИЯ
НА ПРОТИВОВИРУСНУЮ АКТИВНОСТЬ ГИДРОКСИЛЗАМЕЩЕННЫХ

БЕНЗАЛЬДЕГИДОВ И РОДСТВЕННЫХ СОЕДИНЕНИЙ*

С использованием волновых функций квантово-химического метода ЧПДП рассчитан молекулярный элек-
тростатический потенциал (МЭСП) гидроксилзамещенных бензальдегидов и родственных соединений, прояв-
ляющих способность ингибировать размножение вируса герпеса простого I типа. Установлено, что степень био-
логической активности коррелирует не только с величиной протоноакцепторной способности замещенных, но и
с геометрией биологически активных молекул. Установлено соответствие величины МЭСП гидроксильных
групп и эффективности ингибирующей способности исследованных замещенных.
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Введение

Гидроксилированный салициловый альдегид обладает антиинфекционными свойствами [1] и
содержит фармакофорные фрагменты, входящие в состав госсипола [2] – природного соединения,
обладающего высокой противовирусной активностью при низкой токсичности. В работе [3] опи-
сан синтез некоторых замещенных бензальдегидов и приведены их ингибирующие свойства, по-
лученные на культурах клеток с вирусами герпеса простого 1 типа. На рис. 1 приведены структу-
ры исследованных замещенных бензальдегидов. В качестве критерия противовирусного действия
авторами [3] выбрана величина снижения титра вируса в присутствии исследованных соединений.
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Рис. 1. Структурные формулы исследованных соединений

                                                     
* Результаты получены в рамках выполнения госзадания Минобрнауки России, проект № 4.6027.2017/8.9.
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