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СТРУКТУРА п-ХЛОРБЕНЗОЙНОЙ КИСЛОТЫ ПО ДАННЫМ 
РЕНТГЕНОСТРУКТУРНОГО АНАЛИЗА И РАСЧЕТА МЕТОДОМ DFT,

А ТАКЖЕ РАСЧЕТ in silico МОЛЕКУЛЯРНОГО ДОКИНГА
КИСЛОТЫ С ФЕРМЕНТОМ ТАНКИРАЗА I1
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п-Хлорбензойная кислота несет атом хлора в положении 4, где он может влиять на координацию
молекулы и контролировать определенные биологические параметры, он может ингибировать дей-
ствие специфического фермента в организмах. Данные рентеноструктурного анализа дают количе-
ственную информацию о ковалентных и нековалентных взаимодействиях в 3D-формате. Перекри-
сталлизацию п-хлорбензойной кислоты проводили для удаления возможных примесей и получения
ее в чистом кристаллическом виде. С помощью рентгеноструктурного анализа изучены строение и
геометрические параметры молекулы. Экспериментальные данные сравнивались с расчетными для
оптимизированной структуры, полученной методом вычислительного квантово-механического мо-
делирования – теории функционала плотности (DFT). Оказалось, что структура п-хлорбензойной
кислоты представляет собой димер, стабилизированный межмолекулярными водродными связями.
Изучены инфракрасные спектры и проведен термический анализ этого соединения. Структурные
геометрические параметры оценены с помощью метода DFT. Молекулярный докинг in silico тести-
руемого лиганда в ферменте танкираза I показывает наличие ряда водородных связей, взаимодей-
ствий хлора и ароматического кольца, эти расчитанные взаимодействия могут ингибировать ами-
нокислотные активные сайты фермента танкираза I. И поэтому такое ингибирование может пре-
пятствовать некоторым видам биологической активности, и особенно – противоопухолевому
эффекту.
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