Дигидрокверцетин, Судан III и родственные молекулы: кислотно-основные свойства, таутомерия и способность к комплексообразованию
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Адсорбция красителя Судан III (S3) на поверхности микротрубок Дигидрокверцетина (DHQ) [1], природного флавоноида с высокой биологической активностью, была изучена ранее [2]. Целью данной работы является определение молекулярного, ионного и таутомерного состава структур DHQ и S3, участвующих в сорбционных взаимодействиях, с помощью квантово-химических расчётов методом RHF/SVP (программный пакет Orca 3.0.1 и 4.2.1 (Neese F.), визуализатор ChemCraft (www.chemcraftprog.com)).
Для показанных на схеме соединений для каждого типа (pKa1(OH), pKa2(OH), pKa3,4(OH) и pKa1(NH)) были построены четыре корреляции pKa(exp) и энергий ионизации, вычисленных как разности энергий образования молекулярных и ионных форм. С помощью построенных корреляций рассчитывали pKa(calc).
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Найдено, что при рН=7 в сорбции S3, преимущественно в молекулярной Hydrazo-форме, участвуют DHQ в молекулярной и в ионизованной по OH группе в положении 7 формах.
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