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Изучено 42 производных 2’,4-дигидроксихалкона, флаванона и флавона, содержащих гидроксигруппу в положении 7 
(кольцо «А»), а также заместители в кольце «В». 
Цель работы: изучение квантово-химических параметров производных 2’,4’-дигидроксихалкона, флаванона и флаво-
на, содержащих гидроксигруппу в положении 7, с целью выявления влияния заместителей в ароматическом ядре «А» 
на малликеновские заряды (а.е), связевые числа (Nµ), индекс ненасыщенности (IUA) и электронную плотность атомов 
углерода циннамоильного фрагмента.
Материалы и методы. Полуэмпирическим методом PM7 (программа WinMopac 2016) на рабочей станции с процес-
сором IntelXeonE5-1620 3,5 ГГц, 20 Гб оперативной памяти рассчитаны перечисленные выше квантово-химические 
параметры анализируемых соединений. 
Результаты и их обсуждение. Анализ величин квантово-химических параметров, а также их сравнение с соответству-
ющими показателями, представленными в нашем сообщении I, позволил выявить ряд важных особенностей, связан-
ных с влиянием гидроксигруппы в положении 7 (кольцо «А») на изучаемые параметры молекул. Установлено, что ги-
дроксигруппа в кольце «А» не оказывает существенного влияния на малликеновский заряд и электронную плотность 
атомов углерода пропенонового звена С-7→С-8→С-9. На атоме С-9 (карбонильный углерод) малликеновский заряд 
всегда имеет положительное значение, а электронная плотность равна примерно 3,4670–3,4840 у всех трех групп 
соединений. Переход от 2’,4’-дигидроксихалкона к флаванону и флавону путем формирования пиронового гетеро-
цикла сопровождается повышением отрицательного заряда на С-8, что можно объяснить вовлечением гетероатома 
кислорода в процесс передачи электронных эффектов. Гидроксигруппа в кольце «А» практически не влияет на заряд и 
электронную плотность атомов. Анализ значений связевых чисел и индексов ненасыщенности свидетельствует о том, 
что наименьшим значением Nµ характеризуются атомы С-1 производных 2’,4’-дигидроксихалкона и 7-гидроксифла-
ванона; наименьшие связевые числа характерны для атома С-8 производных 7-гидроксифлавона. Из этого следует, 
что первичная атака электрофильного по характеру радикала НО будет направлена на С-1 (у халконов и флаванонов) 
и С-8 у флавонов. 
Заключение. Проведенные расчеты позволяют проанализировать влияние гидроксигруппы в кольце «А» на важней-
шие квантово-химические параметры молекул, что может быть полезно при прогнозировании биологической актив-
ности флавоноидных соединений за счет их антирадикального влияния на активные формы кислорода (АФК).
Ключевые слова: гидроксильный радикал, халконы, флаваноны, флавоны, малликеновские заряды, связевые числа, 
индекс ненасыщенности, электронная плотность
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42 derivatives of 2’,4’-dihydroxychalcone, flavanone and flavone, containing the hydroxy group in position 7 (ring “A”), as well 
as substituents in the ring “B”, have been studied. 
The aim is to study the quantum-chemical parameters of 2’,4’-dihydroxychalcone, flavanone and flavone derivatives 
containing a hydroxy group in position 7, in order to identify the effect of substituents on Mulliken charges (a.e) in the 
aromatic core “A”, bond numbers (Nµ), the unsaturation index (IUA) and the electron density of the carbon atoms of the 
cinnamoyl fragment. 
Materials and methods. The listed above parameters have been calculated by the semi-empirical method PM7 (WinMopac 
2016 program) on the workstation with an Intel Xeon E5-1620 3.5 GHz processor, 20 GB of RAM. 
Results and discussion. The analysis of the values of quantum-chemical parameters, as well as their comparison with the 
corresponding indicators presented in Report I, revealed a number of important features associated with the influence of the 
hydroxy group in position 7 (ring “A”) on the studied quantum-chemical parameters of molecules. It has been established that 
the hydroxy group in the ring “A” does not significantly affect the Mulliken charge and the electron density of the carbon atoms 
of the propenone unit C-7→C-8→C-9. On atom C-9 (carbonyl carbon), the Mulliken charge always has a positive value, and 
the electron density is about 3.4670-3.4840 for all three groups of compounds. The transition from 2’,4’-dihydroxychalcone 
to flavanone and flavone by the formation of the pyrone heterocycle, is accompanied by an increase in the negative charge 
on C-8, which can be explained by the involvement of the oxygen heteroatom in the transmission of electronic effects. 
The hydroxy group in the ring “A”, has practically no effect on the charge and electron density of atoms. An analysis of the 
values of bond numbers and unsaturation indices suggests that atoms C-1 of 2’,4’-dihydroxychalcone and 7-hydroxyflavanone 
derivatives, are characterized by the lowest Nµ value; the lowest bond numbers are characteristic for atom C-8 derivatives 
of 7-hydroxyflavone. Consequently, the primary attack of the HO·radical will be directed at C-1 (in chalcones and flavanones) 
and at C-8 in flavones. 
Conclusion. The performed quantum-chemical calculations make it possible to analyze the effect on the main quantum-
chemical parameters of the molecule, which can be useful in predicting the biological activity of flavanoid compounds due to 
their antiradical effect on reactive oxygen intermediate species (ROIs). 
Keywords: hydroxyl radical, chalcones, flavanones, flavones, Mulliken charges, bond numbers, unsaturation index, electron 
density

ВВЕДЕНИЕ
Известные факты о взаимосвязи процессов 

свободнорадикального окисления с формирова-
нием патохимических процессов и возникающими 
при этом заболеваниями актуализирует проблему 
дальнейшего поиска новых производных флавоно-
идных соединений, проявляющих антирадикаль-
ные свойства [1–3]. В этой связи значительный ин-
терес представляют структуры, содержащие три 
заместителя в положениях 2,3,4 ароматического 
ядра главной цепи сопряжения [4] (циннамоильный 
фрагмент): 2,3,4-тригидрокси-, 2,4-диметокси-3-ги-
дрокси- и 2,4-дитретбутил-3-гидроксипроизводные 

[5]. При таком типе замещения фенольный гидрок-
сил у С-3 находится в окружении двух орто-заме-
стителей, благодаря экранирующему эффекту кото-
рых образующийся пространственно затрудненный 
феноксильный радикал характеризуется достаточ-
ной устойчивостью. Важно отметить, что свободная 
энергия Гиббса гомолитического разрыва связи Н-О 
достаточно низкая и составляет в среднем –163,61 
кДж/моль. Моделирование молекулярной дина-
мики изменения потенциальной энергии связи Н-О 
позволило определить энергию активации, равной 
34.918 кДж/моль, а это говорит о легком протекании 
этой реакции при температурах ~36–37 °С (~310 К).
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В продолжение наших исследований нами изуче-
но 42 соединения – производных халкона, флавано-
на и флавона, содержащих заместители в кольце «В» 
и гидроксильную группу в положении 7 кольца «А».

ЦЕЛЬ РАБОТЫ – изучение квантово-химических 
параметров производных 2’,4’-дигидроксихалкона, 
флаванона и флавона, содержащих гидроксигруппу 
в положении 7, с целью выявления влияния заме-
стителей в ароматическом ядре «А» на малликенов-
ские заряды (а.е), связевые числа (Nµ), индекс нена-
сыщенности (IUA) и электронную плотность атомов 
углерода циннамоильного фрагмента.

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ
Квантово-химические параметры анализируе-

мых структур рассчитывались на рабочей станции с 
процессором Intel Xeon E5-1620 3,5 ГГц, 20 Гб опера-
тивной памяти.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
В настоящей работе нами проанализированы 

квантово-химические параметры соединений, струк-
туры и условные обозначения которых представлены 
в таблице 1. 

Малликеновские заряды (а.е.)
В нашем предыдущем сообщении [5] поми-

мо коричной кислоты анализу были подвергнуты 
производные 2’-гидроксихалкона, не содержащие 
заместителей в кольце «А», и соответствующие им 
флаваноны.

У 2’-гидроксихалкона и соответствующего ему 
флаванона [4] на атоме С-9 положительный малли-
кеновский заряд соответственно равен примерно 
+0,4657 и +0,5222, а на атоме С-8 у всех проанали-
зированных соединений без исключения он имеет 
отрицательное значение, равное, примерно, –0,300. 
Это дало нам основание сделать вывод о том, что 
первичная атака радикала НО· происходит именно 
по положению С-8 как коричной кислоты, так и 2’-ги-
дроксихалкона, а также соответствующего флавано-
на [5, 6].

Таблица 1 – Производные халкона, флаванона и флавона, содержащие гидроксигруппу 
в положении 12* кольца «А»**

Соединения, № п/п Положение заместителей в кольце «В»
халкон флаванон флавон 1 2 3 4

1х 1анон 1он H H H H
2х 2анон 2он OH H H H
3х 3анон 3он CH3O H H H
4х 4анон 4он H OH H H
5х 5анон 5он H CH3O H H
6х 6анон 6он H H OH H
7х 7анон 7он H H CH3O H
8х 8анон 8он H OH OH HH
9х 9анон 9он H CH3O OH H

10х 10анон 10он H OH CH3O H
11х 11анон 11он H CH3O CH3O H
12х 12анон 12он H OH OH OH
13х 13анон 13он H CH3O CH3O CH3O

14х 14анон 14он H (CH3)3C OH (CH3)3C

* Нумерация углеродных атомов приведена в соответствии с таковой, генерируемой расчетными программами
** Схема представлена в соответствии с [6]
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В настоящем сообщении рассматриваются про-
изводные 2’,4’-дигидроксихалкона, которые при 
гетероциклизации переходят соответственно в 7 
(12)-гидроксифлаваноны.*

Переход 2’,4’-дигидроксихалкона в соответ-
ствующий 7-гидроксифлаванон и далее в 7-гидрок-
сифлавон вызывает изменения в значениях малли-
кеновских зарядов на атомах С-1 – С-8. В отсутствие 
заместителей в кольце «В» у всех трех типов струк-
тур на атомах С-1 – С-6 и С-8 малликеновский заряд 
имеет отрицательное значение. При наличии заме-
стителя (ОН или ОСН3) в положениях С-1 и/или С-3 
кольца «В» (соединения 2х – 7х; 2анон – 7анон; 2он 
– 7он) на атоме С-8 отрицательный малликеновский 
заряд существенно возрастает, достигая максимума 
-0,4420 (в среднем) у флаванона (соединения 2анон, 
3анон, 6анон, 7анон) и -0,4374 (в среднем) у флавона 
(соединения 2он, 3он, 6он, 7он). У соответствующих 
халконов малликеновский заряд на С-8 составляет в 
среднем -0,3527 (соединения 2х, 3х, 6х, 7х). На ато-
мах С-1 (соединения 2х, 3х, 2анон, 3анон, 2он, 3он) 
заряд положительный и равен в среднем +0,3244 
(соединения 2х и 3х), +0,2700 (соединения 2анон и 
3анон) и +0,3191 (соединения 2он, 3он). Аналогичная 
картина наблюдается и для соединений 4х, 5х, 4анон, 
5анон, 8анон – 13анон, 5он – 12он и 14он. На атомах 
С-3 (соединения 6х – 14х, 6анон – 13анон, 8он – 12он) 
и практически на всех атомах С-7 (за исключением 
соединений 4х, 8х – 10х, 12х, 13х) заряд также имеет 
положительное значение. 

Изменения величин малликеновских зарядов на 
С-8 у производных халкона (соединения 1х – 14х), 
флаванона (соединения 1анон – 14анон) и флавона 
(соединения 1он – 14он) подчиняются одной и той 
же закономерности: у соединений, содержащих ги-
дрокси- и метоксигруппы в положении С-1 кольца 
«В» (орто-положение к главной цепи сопряжения) 
величина заряда равна в среднем –0,3657 (соеди-
нения 2х, 3х), –0,4450 (соединения 2анон, 3анон) и 
–0,4304 (соединения 2он, 3он) (табл. 2).

На атомах углерода, с которыми связаны элек-
тронодонорные ОН и ОСН3-группы, малликеновский 
заряд имеет положительное значение +0,3406 (сое-
динение 2х), +0,2845 (соединение 6анон) и +0,3476 
(соединение 2он).

Аналогичная картина наблюдается и в том случае, 
если ОН и ОСН3-группы расположены в положении С-3 
кольца «В» (пара-положение к главной цепи сопряже-
ния): у халконов 6х и 7х малликеновский заряд на С-8 
соответственно равен -0,3370 и -0,3425, у флаванонов 
6анон и 7анон –0,4424 и –0,4414, у флавонов 6он и 7он 
-0,4423 и -0,4466 соответственно. Производные халко-
на 8х – 11х, флаванона 8анон – 11анон и флавона 8он 

* По общепринятой для флавоноидов номенклатуре рассматрива-
емые структуры должны обозначаться как 7-гидроксифлаваноны 
и 7-гидроксифлавоны. В скобках цифра 12 означает положение, 
которое генерирует расчетная программа.

– 11он в положениях 2 и 3 кольца «В» одновременно 
содержат по два заместителя: 2,3-дигидрокси, 2-ме-
токси-3-гидрокси, 2-гидрокси-3-метокси и 2,3-диме-
токси. У перечисленных соединений малликеновский 
заряд на С-8 изменяется незначительно: у халконов 8х 
– 11хон в среднем равен -0,3281, у флаванонов 8анон 
– 11анон он составляет в среднем –0,4385, у флавонов 
8он – 11он а.е -0,4310.

Малликеновский заряд на С-8 у соединений 6х, 
7х (халконы), 6анон, 7анон (флаваноны), 6он, 7он 
(флавоны), содержащих один заместитель (ОН или 
ОСН3) в положении 3 кольца «В», значительно выше, 
чем у соединений 8х – 11х (халконы), 8анон – 11анон 
(флаваноны) и 8он – 11он (флавоны), которые в по-
ложениях 2,3 содержат ОН и ОСН3 группы. Понятно, 
что при наличии одного заместителя у С-3 полярное 
сопряжение с пропеноновым фрагментом гораздо 
выше, чем с двумя заместителями в положениях С-2 
и С-3 одновременно. Данный факт объясняется кон-
курирующим вкладом заместителя у С-2 с таковым у 
С-3, что видно при сравнении вклада  констант Таф-
та: ОН мета +0,127; ОН пара -0,370; ОСН3 мета +0,115; 
ОСН3 пара –0,268 [7, 8].

Соединения 13х, 14х, 13анон, 14анон, 13он, 14он 
содержат по три заместителя в положениях 2, 3, 4 и, 
несмотря на конкурентный вклад  констант Тафта, 
характеризуются примерно одинаковыми величина-
ми малликеновского заряда на С-8.

Следует отметить, что на карбонильным углеро-
де С-9 малликеновский заряд характеризуется высо-
ким положительным значением для всех анализиру-
емых соединений и находится в пределах от 0,5200 
до 0,5335. На основании данных таблицы 2 можно 
постулировать следующее:
1. значения малликеновских зарядов на С-8 цинна-

моильного фрагмента у халконов попарно (сое-
динения Iи IV) практически одинаковые (разли-
чия по четвертому знаку после запятой), из чего 
следует, что ОН-группа в положении 4’ (соеди-
нение IV) практически не оказывает влияния на 
заряд атома С-8;

2. у производных 2’,4’-дигидроксихалконов (со-
единения 1х, 4х, 5х, 10х, 12х, 13х) на атоме С-7 
наблюдается очень незначительный отрицатель-
ный заряд (в среднем –0,0180); здесь электро-
нодонорные заместители ОН и ОСН3 находятся в 
положениях С-1 или С-3 кольца «В»;

3. гетероциклизация халконов до соответствующих 
флаванонов и флавонов способствует повыше-
нию отрицательного заряда на С-8, что связано с 
вовлечением гетероатома кислорода в процесс 
передачи электронных эффектов;

4. отрицательный заряд на С-8 у флаванонов (струк-
туры II и IV) значительно выше, чем у соответству-
ющих флавонов (структуры III и VI): у флаванонов 
отсутствует виниленовая группа С-7 – С-8;

5. если сравнить положительный заряд на атомах 
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шая электронная плотность в системе связей кольцо 
«В»→С-7→С-8→С-9 сосредоточена на С-8.

Анализируя значения электронных плотностей на 
С-8 соединений, рассматриваемых в данной статье, 
и ранее приведенных в нашем сообщении I, можно 
заметить, что наличие гидроксигруппы в кольце «А» 
(положение 4’у халконов и 7 у флаванонов и флаво-
нов) практически не влияет на величину данного па-
раметра. Для сравнения в таблице 4 представлены 
значения электронных плотностей на С-8 соедине-
ний, содержащих электронодонорные заместители в 
положении 1-4 кольца «В».*

Из данных таблицы 3 следует, что значения 
электронных плотностей на С-8 у 2’-гидрокси- и 
2’,4’-дигидроксихалконов практически одинаковые, 
что наблюдалось и с малликеновскими зарядами 
(табл. 2). Такая же зависимость отмечается как для 
производных флаванона, не содержащих гидрокси-
группу в кольце «А», так и 7-гидроксифлаванонов; 
у этих соединений отсутствует виниленовая группа 
С-7→С-8. Отсутствие последней формально исклю-
чает влияние +М-эффекта со стороны электронодо-
норных заместителей кольца «В» по цепи углерод-
ных атомов С-6→С-7→С-8, однако, учитывая наличие 
гетероатома кислорода, можно предположить его 
участие в передаче электронных эффектов по цепи 
С-6→С-7→Ö→кольцо «А». Такое допущение спра-
ведливо, поскольку электронные плотности на С-8 у 
флаванонов и флавонов очень близки (табл. 3).

Таким образом, учитывая электрофильные свойства 
гидроксильного радикала, а также величины маллике-
новских зарядов и электронных плотностей, можно с 
высокой долей вероятности утверждать, что присоеди-
нение радикала ·ОН, возможно в первую очередь по по-
ложению С-8, что можно представить в виде схемы:

С-7 анализируемых соединений, то легко заме-
тить, что этот заряд у флаванонов практически в 
2 раза ниже, чем у флавонов;

6. перечисленные особенности распределения 
малликеновских зарядов свидетельствуют о том, 
что электрофильный гидроксильный радикал в 
первую очередь присоединится по положению 
С-8.

Электронная плотность
Обсуждая химические свойства органических со-

единений, содержащих фрагменты с сопряженными 
связями, полезными оказываются не только зарядо-
вое распределение на реакционных участках, но и 
электронная плотность на атомах углерода. 

Анализируя полученные нами данные о вели-
чинах электронной плотности на атомах углерода 
циннамоильного фрагмента, можно понять, что, ис-
пользуя зависимость между малликеновским заря-
дом (qµ) данного атома, его электронной плотностью 
(Рµµ) и числом электронов, вносимых этим атомом в 
общую π-систему (ɳµ), можно определить любой из 
этих параметров, используя выражение [9–11]:

qµ= ɳµ – Рµµ.
Сопоставляя данные таблиц 2, 3 и 4, а также тако-

вые, приведенные в сообщении I, нами установлено, 
что все атомы пропенонового звена С-7–С-8–С-9 для 
формирования π-системы привносят 4 электрона. 
Отметим, что величина электронной плотности для 
всех соединений равна 4 – (а.е.), в чем легко убе-
диться из данных таблицы 3. Например, если а.е. = 
– 0,26842, то эл. плотность = 4 – (–0,26842) = 4,2684; 
если же а.е. = + 0,34766, то эл. плотность = 4 – 0,34766 
= 3,6523. У всех анализируемых групп соединений (в 
том числе представленных в сообщении I) наиболь-

* С целью сравнения в таблицу 3 включены значения электронных 
плотностей для 2’-ОН-халкона и незамещенного по кольцу «А» 
флаванона.

Данная схема согласуется с выводами в работе 
[13, 14], полученными на основе расчетов энтальпий 
образования радикальных аддуктов.

Ранее нами, в соответствии с прогнозом, было 
получено производное коричной кислоты, которое в 
арильном остатке главной цепи сопряжения (кольцо 
«В») содержало трет-бутильные радикалы в положе-
ниях С-2 и С-4 и гидроксигруппу у С-3 [12]. Оно проя-
вило высокую церебропротекторную, антиоксидант-
ную, эндотелиопротекторную и актопротекторную 
активности [15–18]:
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Данное производное коричной кислоты по ан-
тиоксидантной активности достоверно превосходит 
аскорбиновую кислоту в 2,8 раза, рутин – в 5 раз, 
кверцетин – в 6 раз, дигидрокверцетин – в 4,6 раза 
[12].

Столь высокую активность можно объяснить как 
наличием стерически затрудненной гидроксигруп-
пы у С-3, так и высокой электронной плотностью 

(–4,3252) на С-8. Энергия Гиббса гомолитического 
расщепления связи О-Н по нашим уточненным дан-
ным составляет 181,29 кДж/моль.

Методом молекулярной динамики нами была 
смоделирована реакция, согласно которой реализу-
ется процесс, приводящий к формированию высоко-
активного и пространственно затрудненного фенок-
сильного радикала:

Становится очевидным и неоспоримым тот факт, 
что циннамоильный фрагмент в качестве главной 
цепи сопряжения привносит наибольший вклад в 
реакционную способность по отношению к актив-
ным формам кислорода (АФК) и, следовательно, в 
фармакологическую активность. Данный вывод под-
тверждает ранее изложенные результаты [13, 14].

Перечисленные выше выводы явились обосно-
ванием для прогнозирования производных халкона, 
флаванона и флавона, содержащих в арильном остат-
ке «В» двух трет-бутильных радикалов в положени-
ях 2,4 и гидроксигруппы при С-3 (табл. 1). Эти соеди-
нения являются пока виртуальными и со временем 
будут синтезированы, однако мы сочли необходимым 

проанализировать их квантово-химические характе-
ристики, которые приведены в таблицах 2–4.

В предыдущем сообщении мы указывали, что от 
величины индекса ненасыщенности (IUA) атома углеро-
да, с которым связана гидрокcигруппа зависит энергия 
Гиббса гомолитического разрыва связи Н-О: чем боль-
ше значение IUA, тем ниже энергия разрыва связи.

Учитывая близость квантово-химических харак-
теристик прогнозированных структур -14халкон, 
14флаванон и 14флавон (табл. 1) с таковыми ранее 
полученного производного коричной кислоты, мож-
но говорить об их высокой фармакологической ак-
тивности, доказательством чему могут служить энер-
гии Гиббса расщепления связи Н-О (табл. 4).

Таблица 4 – Свободная энергия Гиббса гомолитического разрыва связи О-Н

Структура Индекс ненасыщенности IUA(С-3) Энергия гомолитического разрыва 
связи О-Н

0,167 –0181,29

0,166 –178,31

0,160 –163,08

0,253 250
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Следует отметить, что производные флавона отно-
сятся к системам с замкнутой цепью сопряжения. Хотя 
флаваноны тоже являются замкнутой системой, но в 

них отсутствует сопряжение Ar-C=C-C=O и по этой при-
чине они способны при незначительном отклонении 
PH˃7 трансформироваться в соответствующие халконы:

Для халконов, как соединений с открытой цепью 
сопряжения, благодаря кросс-конъюгированной си-
стеме возможны различные геометрические изоме-

ры, из которых наиболее устойчивы производные 
с trans-конфигурацией виниленового фрагмента 
[19, 20]:

Такие структурные особенности халконов в отли-
чие от флавонов свидетельствуют о дополнительных 
центрах комплементарности к биологическому суб-
страту, чем можно объяснить наличие более широ-
кого спектра фармакологической активности, а также 
отсутствие прооксидантных свойств [21].

Связевые числа (Nµ)
и индексы ненасыщенности (IUA)
В методе молекулярных орбиталей Хюккеля 

(МОХ) для характеристики молекул используются 
значения порядков связи [9], которые характеризу-
ют относительную прочность ковалентной связи, ее 
длину и реакционную способность. Сумма порядков 
всех связей, принадлежащих данному атому, опре-
деляет связевое число (Nµ), которое характеризует 
степень насыщенности конкретного атома. Чем боль-
ше значение Nµ, тем выше степень насыщенности, 
и, наоборот, чем меньше величина Nµ, тем больше 
способность данного атома к образованию новых 
связей. Данное свойство находится в тесной связи 
с индексом ненасыщенности (IUA) и теоретической 
валентностью (Vµ), между которыми существует за-
висимость: 

IUA = Vµ – Nµ
Ниже в таблице 5 в качестве примера представ-

лены матрицы квантово-химических параметров, 
полученных при анализе рассматриваемых в данном 
сообщении соединений.

Сопоставляя между собой значения Nµ на участ-
ке С-1→С-6→С-7→С-8 циннамоильного фрагмента 
анализируемых соединений (табл. 6), можно сделать 
ряд выводов:
1. у производных 2’,4’-дигидроксихалкона наблю-

дается увеличение значения Nµ от С-1 к С-7, ко-
торое затем несколько уменьшается у С-8;

2. аналогичная картина наблюдается у произво-
дных 7-гидроксифлаванонов;

3. у 7-гидроксифлавона значения Nµ у атомов С-1 

и С-6 практически одинаковые и составляют в 
среднем 3,769, но у С-7 наблюдается увеличение 
данного параметра, который в среднем достига-
ет значения 3,803;

4. на С-8 производных 7-гидроксифлавона очень 
резко уменьшается величина Nµ и составляет в 
среднем 3,696, что свидетельствует о повыше-
нии ненасыщенности данного атома;

5. на основании полученных данных можно сде-
лать достоверный вывод о том, что активные 
формы кислорода (АФК) в первую очередь будут 
связываться флавоноидами по положению С-8 
пропенонового фрагмента. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В настоящем сообщении рассмотрены предста-

вители обширной группы природных соединений 
– флавоноидов: халконы, флаваноны и флавоны, со-
держащие электронодонорные заместители в коль-
це «B», т.е. в ароматическом ядре циннамоильного 
фрагмента. Все анализируемые структуры содержат 
гидроксигруппу в положении 4’-халконов и в поло-
жении 7-флаванонов и флавонов.* ̽

Анализ и сопоставление таких параметров, как 
связевое число (Nµ), индекс ненасыщенности (IUA), 
электронная плотность свидетельствует об их незна-
чительном различии между собой, однако общим 
для них является высокая электронная плотность 
на С-8. Характерно, что в циннамоильном фрагмен-
те С-1→С-6→С-7→С-8→С-9 всех трех типов структур 
атомы С-7 характеризуются наибольшим значением 
Nµ и положительным малликеновским зарядом, а 
С-8 – наименьшим связевым числом и наибольшей 
электронной плотностью. Это свидетельствует о том, 
что первичная атака электрофильного радикала НО• 
наиболее вероятна по положению С-8.

* Соединения 14х, 14анон и 14он в природе не обнаружены и пока 
являются виртуальными. В одном из сообщений мы приведем ме-
тодики их синтеза. 
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