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ВВЕДЕНИЕ 

 

 Онкологические заболевания являются острой проблемой 

здравоохранения во всем мире с серьезной угрозой для выживания человека. 

Достижения в области терапевтического лечения и различных подходов к 

диагностике привели к снижению числа смертей в последние десятилетия. 

Однако современные методы лечения онкологических заболеваний могут 

также убивать здоровые клетки, что приводит к неизбежным побочным 

эффектам и серьезной токсичности. Достижения в области 

бионаноматериалов — это передовые исследования ученых, которые ищут 

подходящие системы доставки лекарств. 

В настоящее время лечение различных онкологических заболеваний 

широко сопровождается химиотерапией. Однако применение 

химиотерапевтического препарата приводит к токсичности и серьезным 

побочным эффектам в различных тканях и органах. Противоопухолевые 

препараты широко используются для контроля хронических онкологических 

заболеваний, однако у этих препаратов есть определенные недостатки, такие 

как низкие концентрации препаратов в очагах опухоли, крайняя 

цитотоксичность по отношению к нормальным клеткам и пониженная 

растворимость в воде. Нанотехнологии открыли путь к эффективности 

терапии онкологических заболеваний и борьбе со многими из этих проблем. 

Наноносители лекарственных препаратов, в частности на основе 

наноуглеродных структур, повышают эффективность и продолжительность 

лечения, включая увеличение периода полувыведения из плазмы и увеличение 

времени жизни лекарства в системном кровотоке. 

Необходимость предварительного моделирования такого рода объектов 

обусловлена очень высокой трудоемкостью и сложностью их получения , а 

также дальнейших экспериментальных исследований , а также итерпретации 

данных исследований. 

Недостаточная изученность этих свойств сдерживает создание 

yаноносителй лекарственных препаратов на основе нанографена. 

В связи с этим теоретическое исследование структурных, электронных 

и колебательных конъюгатов GQD-DOX представляется весьма 

перспективной задачей, решение которой позволит добиться более глубокого 

понимания физических процессов, происходящих в данных структурах, и 

будет способствовать созданию новых наноустройств для наномедицины. 

  



ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

 

Цель и задачи исследования 

 

Целью работы является установление структурных особенностей и 

закономерностей изменения фундаментальных электронных и колебательных 

свойств графеновой квантовой точки и молекулы доксорубицина при 

формировании конъюгата на их основе . 

Для достижения указанной цели необходимо решить следующие задачи: 

• проанализировать известные данные о свойствах графеновой 

квантовой точки и молекулы доксорубицина, выявить нерешенные проблемы 

в описании их атомарной структуры, электронных и колебтельных свойств; 

• выбрать наиболее перспективный метод теоретического 

исследования структурных, электронных и колебательных свойств конъьгатов 

на основе углеродных наноструктур и адаптировать его для моделирования 

свойств изучаемых объектов; 

• провести теоретическое моделирование и определить 

фундаментальные структурные,электронные и колебвтельные  свойства 

графеновой квантовой точки, молекулы доксорубицина и конъюгата на их 

основе в вакууме и водной среде; 

• определить закономерности изменения Рамановских спектров 

изучаемых структур при формировании конъюгата; 

• Выявить механизмы усиления противоопухолевого действия DOX 

при его взаимодействии с GQD.  

 

Основные положения диссертации, выносимое на защиту. На защиту 

выносятся следующие основные результаты: 

 

1. При формировании конъюгата GQD-DOX формируется устойчивая 

межмолекулярная связь между графеновой квантовой точкой и молекулой 

доксорубицина которая соответствует энергии ≈ 5 ккал/моль.  

2. Отнесение на основе квантово-химических расчетов основных пиков 

экспериментальных рамановских спектров молекулы доксорубицина, 

графеновой квантовой точкой и конъюгата GQD-DOX к колебаниям 

конкретных типов групп, принадлежащих данным молекулам.  

3. Увеличение дипольного момента, уменьшение химического 

потенциала и химической жесткости системы при переходе от молекулы DOX 

к комплексу DOX – GQD приводит к скорейшему и более легкому 

проникновению конъюгата в клетку с последующим высвобождением 

цитотоксического агента DOX и воздействием его на мишень, что приводит  

усилению противоопухолевого действия DOX при его взаимодействии с GQD. 

 

Теоретическая и практическая значимость.  

 



Результаты теоретического моделирования свойств конъюгата GQD-

DOX необходимо использовать при планировании экспериментов и 

интерпретации экспериментальных результатов Рамановской спектроскопии 

конъюгатов на основе нанографена. 

Кроме того, результаты иследования необходимо учитывать при 

планировании экспериментов по изучению противоопухолевой активности 

конъюгатов GQD-DOX. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

Проведено полное квантово-химическое моделирование молекул 

доксорубицина, графеновой квантовой точки и комплекса данных структур до 

нахождения полного минимума энергий изучаемых систем. Рассчитаны их 

электронные структуры, спектры комбинационного рассеяния, локализация 

граничнеых орбиталей неэмпирическими методами теории функционала 

плотности M06-2X в базисе cc-pVDZ. 

В результате проделанной работы, продемонстрирован большой 

потенциал наноносителя графеновой квантовой точки в качестве платформы 

для мультимодальной доставки и терапии, которая может найти применение в 

различных областях медицины. 
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