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стей матричных РНК и аминокислотных последовательностей алко-
гольдегидрогеназ в процессе эволюции» на соискание ученой степени 
кандидата медицинских наук (2007), монография «Алкогольдегидро-
геназы хордовых животных» (2007, авторы: Бутвиловский А.В., Бар-
ковский Е.В., Бутвиловский В.Э.), еще 79 научных печатных работ, 
стипендия Президента РБ для аспирантов (2007), Премия НАН Бела-
руси им. акад. В.Ф. Купревича (2008) и стипендия Президента РБ для 
молодых ученых (2011). 
В последующем мы продолжали начатые исследования, активно пуб-
ликовали их результаты, выступали с докладами, подготовили и 
опубликовали монографию «Основные методы молекулярной эволю-
ции» (2009, авторы: Бутвиловский А.В., Барковский Е.В., Бутвилов-
ский В.Э., Давыдов В.В., Черноус Е.А., Хрусталёв В.В.). 
В своей дальнейшей научной работе я всегда старался следовать тем 
принципам, которым учил меня Евгений Викторович: честность, по-
рядочность, принципиальность, идти вперед, несмотря ни на что, ис-
кать и находить, постоянно совершенствоваться, помогать колле-
гам…  
И самое главное – передать эти принципы своим ученикам. 
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С целью терапевтического уничтожения онкологических новообразо-
ваний обычно применяют химиотерапию или лучевую терапию, а в 
изотопной медицине – вводят в опухоль соответствующие короткожи-
вущие радионуклиды (59Fe, 90Y, 95Zr, 106Ru, 147Eu, 170Tm, 188Re, 210Po, 
222Rn, 230U, 237Pu, 240Cm, 253Es). Из-за способности вызывать в опреде-
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ленных условиях гибель клеток производные фуллеренов также явля-
ются потенциальными противоопухолевыми агентами [1]. Особый 
интерес для терапии рака представляют эндофуллерены. Помещая 
изотопы в прочные фуллереновые оболочки, можно исключить риски 
интоксикации и радиоактивного заражения. Для повышения эффек-
тивности данных препаратов перспективным является введение в со-
став их молекул структурных фрагментов известных лекарственных 
форм, например, стероидных гормонов. Кортизон относится к глюко-
кортикоидным гормонам коры надпочечников. К функциям относится 
стимуляция синтеза углеводов из белков, угнетение лимфоидных ор-
ганов, изменение метаболизма и повышение устойчивости организма 
к стрессу. Необходимость предварительных исследований по модели-
рованию такого рода объектов обусловлена очень высокой трудоем-
костью, стоимостью и сложностью их практического получения. 
Целью настоящей работы является квантово-химическое моделирова-
ние электронной структуры и анализ термодинамической устойчиво-
сти новых эндоэдрических кортизон-фуллереноловых агентов для 
применения в терапии опухолевых новообразований.  
Материалы и методы. В настоящей работе нами были проведены 
неэмпирические квантово-химические расчеты с использованием 
уровня теории DFT/BP86/RI/def2-SVP/D3 с применением программно-
го пакета ORCA. Для моделирования присутствия растворителя (во-
ды) использовалось приближение «The conductor-like polarizable con-
tinuum model» (CPCMC), которое является удобным способом учета 
эффектов растворителя в квантово-химических расчетах. Раствори-
тель представляет собой диэлектрическую поляризуемую сплошную 
среду, а растворенное вещество помещается в полость приблизитель-
но молекулярной формы, межмолекулярное взаимодействие учитыва-
лось с помощью D3 дисперсионной поправки Гримме (Grimme). 
Результаты и обсуждение. Было проведено квантово-химическое мо-
делирование процесса построения кластера исходя из кортизона и 
симметричного фуллеренола С60(OH)24, а также моделирование воз-
можности нанокапсулирования радионуклидов и ионов во внутренние 
полости фуллеренола. В качестве эндоэдрических компонентов вклю-
чения во внутренние сферы кортизон-фуллереноловых кластеров бы-
ли выбраны – Не, 222Rn и галогениды щелочных металлов NaCl, KBr. 
Выбор именно этих супрамолекулярных объектов включения во внут-
ренние полости фуллеренола обусловлены тем, что радионуклид 222Rn 
являются удобными источниками терапевтического ионизирующего 
α-излучения, а Не является модельным объектом сравнения. В частно-
сти, радон 222Rn имеет период полураспада 3,82 сут с выделением 



 15

энергии 5,59 МэВ. Введение одного из ионов от NaCl, KBr приводит к 
существенному увеличению полярности образующихся эндоэдриче-
ских кластерных систем, что является определяющим фактором, об-
легчающим их проникновение через клеточные мембраны. 
Выводы. Кортизонсодержащие фуллереноловые радионуклидные на-
нокластеры – могут оказаться перспективными для разработки на их 
основе нанокапсулированных радионуклидных агентов терапии онко-
логических заболеваний. Из полученных расчетов об устойчивости 
смоделированных бисфуллереновых кластеров можно сделать вывод о 
возможности их практической реализации. 
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В настоящее время большое внимание уделяется разработке новых 
биологически активных субстанций акридинового ряда в связи с ши-
роким спектром биологической активности препаратов, полученных 
на основе данной группы соединений [1]. В фармакологии активно 
применяются такие препараты, как Циклоферон, Акрихин, Амсакрин и 
исследуются их различные модификации. Изоксазольный и изотиа-
зольный гетероциклы также являются фрагментами молекул большого 
числа фармацевтических субстанций, например, Лефлюномида, Вал-
декоксиба, Сульфаметизола. Комбинация акридинового цикла с фар-
макофорными 1,2-азольными фрагментами может привести к эффекту 
синергизма их свойств, появлению новых, неустановленных для дан-
ных структур видов биологической активности, а также снижению 
выраженности побочных эффектов. Ранее нами были синтезированы 
производные акридина с 1,2-азольными фрагментами, некоторые из 
которых проявили значительную цитотоксическую активность в от-
ношении раковых клеток LS174T [2]. 


