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Жумушта  С витаминдеринин С1, С2 жана С3 – кө-
мүртек атомдорунун реакциялык борборлорунун зарядда-
ры жана энергетикалык, геометриялык параметрлер  
Chyper Chem программасы боюнча эсептеп чыгарылган 
жыйынтыгы келтирилди. 
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В работе представлены результаты расчетов энер-
гетических, геометрических параметров и величин заря-
дов на реакционных центрах при С1,С2 и С3  – углеродных 
атомах обеих форм витаминов С по программе Chyper 
Chem. 
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In this work results are presented calculations of power, 
geometrical parameters and sizes of charges on the 
reactionary centers at C1, C2 and C3-carbon atoms of both kits 
of vitamins C for the Chyper Chem program. 
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L-аскорбиновая кислота играет исключительно 
важную роль во многих биохимических процессах в 
организме человека и животных. Это кислота 
является витамином для человека, обезьян и неко-
торых других представителей теплокровных живот-
ных. Она поступает в их организм с пищей. При 
недостатке  L-аскорбиновой кислоты возникает цин-
га, характеризующаяся заболеванием десен, выпаде-
нием зубов, структурными изменениями хрящей и 
костей в итоге приводящая к летальному исходу [1]. 

При взаимодействии L-аскорбиновой кислоты с 
аминокислотами и аминами стерические затрудне-
ния уменьшаются, что приблизительно выравнивает 
реакционную способность карбонильных групп при 
С1 – и С3 –углеродных факторов. В этом случае 
существенную роль играют условия проведения ре-
акции (рН-среды, растворитель, температура, время). 
Это подтверждается и нашими экспериментальными 
данными. 

Результаты расчетов энергетических, геометри-
ческих параметров и величин зарядов на реакцион-
ных центрах при С1, С2 и С3 – углеродных атомах 
обеих форм витаминов С по программе Chyper Chem 
показали, что вероятность нуклеофильного присое-
динения и замещения у L-аскорбиновой кислоты 
С1(+0,788)>C3(+0,264)>C2(+0,026) и у L-дегидро-
аскорбиновой кислоты С1(+0,723)>C3(+0,403)> 
C2(+0,312). 

Поэтому в обеих формах витаминов С вероят-
ность их взаимодействия с нуклеофильными реаген-
тами с приблизительно одинаковыми  рКа их NH2 

групп (аминокислоты) предпочтительно будет  у С1-
углеродного атома по сравнению с С3-углеродным 
атомом. В этом случае определяющую роль играют 
стерические факторы. 

В L-аскорбиновой кислоте ОН-группы при С3 и 
С4-углеродных атомах препятствуют нуклеофильной 
атаки NH2-группы объемного фрагмента амино-
кислоты и амина делая более предпочтительной 
атаку по С1 –углеродному атому. При взаимодейст-
вии L-дегидроаскорбиновой кислоты с аминокисло-
тами и аминами стерические затруднения умень-
шаются, что приблизительно выравнивает реакцион-
ную способность карбонильных групп при С1 – и С3- 
углеродных факторов. В этом случае существенную 
роль играют условия проведения реакции (рН-среды, 
растворитель, температура, время). 

                              

 

Рис. 1. Структуры исходных и конечных продуктов и 
нумерация их атомов. 
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По компьютерной программе Chyper Chem ме-
тодом ММДОЗ нами определены энергетические и 
геометрические параметры, заряды на узловых реак-
ционных центрах витаминов С, и реагентов, а также 
продуктов возможных их химических получений.  

 
Рис. 2. Аскорбиновая кислота (Е=-65566,8; Д=1,253) 

символьная структура. 

 
Рис. 3. Аскорбиновая кислота объемная структура. 

 

Рис. 4. Продукт взаимодействия L-аскорбиновой кислоты 
с глицином символьная структура. 

 

Рис. 5. Продукт взаимодействия L-аскорбиновой кислоты 
с глицином объемная структура. 

 

Таблица 1. 

Величины зарядов на узловых атомах 
 L-аскорбиновой кислоты и продуктов их 

взаимодействия с глицином 

L-аскорбиновая кислота 

С1-(0,788) О1-(-0,517) 

С2-(0,026) О2-(-0,394) 

С3-(0,264) О3 –(-0,405) 

Н''2-(0,247) Н''3-(0,265) 

Е=-63400,32ккал/моль 

Д=4,388 

RMS=0,08518 

Аскорбен- глицина 

С1 –(0,473) N1-(-0,276) 

С2-(0,061)Н’’2-(0,240) О2-(-0,405) 

С3-(0,230) Н”3-(0,259)О3-(-0,415) 

Е=-81909,71ккал/моль 

Д=1,696 

RMS=0,09612 

Критический анализ литературных, наших экс-
периментальных и расчетных данных свидетель-
ствуют о возможном участие витаминов С не только 
в окислительно-восстановительных процессах, но и 
взаимодействии  с азот-, серо-, и кислородсодержа-
щими реагентами с образованием новых биологи-
чески активных соединений. 

Подавляющее количество литературных данных 
посвящено изучению взаимодействия дегидро-L-
аскорбиновой кислоты с аммиаком, амином, амино-
кислотами [2,3,4]. Взаимодействие L-аскорбиновой и 
дегидро-L-аскорбиновой кислот с этими реагентами 
протекает путем взаимодействия ОН- или С=О –
групп  с азотсодержащими реагентами с образова-
нием в качестве конечных продуктов соответственно 
их солей или оснований Шиффа. 

Таким образом, для целенаправленного получе-
ния новых соединений взаимодействия L-аскорби-
новой и дегидро-L-аскорбиновой кислот c азотсодер-
жащими реагентами, для снижения затрат, времени, 
увеличения чистоты и выхода конечных продуктов 
необходимо учитывать (влияние пространственных 
факторов, рН-среды, температура, растворитель) 
параметры проведения реакций. 
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