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Целью данной работы является исследование процессов комплексообразования в двухкомпонентных смесях кверцетина с олиго- и полисахаридами, а также изучение in vitro эффектов синергизма композиций в реакции с радикалом 2,2ʹ-дифенил-1-пикрилгидразилом (DPPH•) и определение in silico острой токсичности компонентов смеси у крыс при разных способах введения.
Методом ЯМР- и УФ-спектроскопии установлено образование водородносвязанных комплексов кверцетина с олиго- и полисахаридами состава 1:1, по величинам констант устойчивости (KArOH…Sacch) и изменению свободной энергии Гиббса (∆rG298) комплексообразования показано, что равновесие процесса смещено в сторону образования ассоциата, а устойчивость комплексов возрастает в ряду моно-, олиго- и полисахаридов.
Таблица 1. Параметры реакции комплексообразования и антирадикальных эффектов синергизма композиций кверцетина с моно-, олиго- и полисахаридами, а также прогнозируемые in silico величины острой токсичности компонентов смеси* (LD50) у крыс при внутрибрюшинном (IP), внутривенном (IV) и подкожном (SC) способах введения
	Углевод
	KArOH…Sacch,
л·моль-1
	∆rG298,
кДж·моль-1
	SE, %
	S
	LD50, мг·кг-1

	
	
	
	
	
	IP
	IV
	SC

	Глюкоза
	2,29±0,08
	-1,88±0,06
	17,1±0,6
	1,02±0,03
	–
	1740
	3024

	Галактоза
	3,16±0,11
	-2,61±0,09
	10,2±0,4
	0,96±0,04
	–
	1740
	3024

	Арабиноза
	3,6±0,13
	-2,91±0,10
	14,4±0,5
	1±0,03
	–
	2040
	1995

	Фруктоза
	3,81±0,13
	-3,04±0,10
	16,07±0,6
	1,01±0,04
	1206
	2048
	6024

	Мальтоза
	(5,13±0,15)·101
	-8,94±0,27
	39,7±1,4
	1,1±0,04
	1290
	2556
	7017

	Лактоза
	(1,96±0,07)·101
	-6,76±0,27
	43,0±1,5
	1,13±0,05
	1290
	2556
	7017

	Сахароза
	(1,03±0,03)·101
	-5,30±0,32
	50,9±1,8
	1,19±0,04
	1936
	3725
	8042

	Мальтотриоза
	(2,10±0,07)·101
	-6,91±0,23
	81,4±2,8
	1,43±0,05
	1732
	2518
	8545

	Мелицитоза
	(1,04±0,03)·101
	-5,31±0,20
	59,0±2,0
	1,25±0,04
	2380
	3177
	8275

	Рафиноза
	(1,00±0,03)·101
	-5,22±0,19
	45,8±1,6
	1,15±0,04
	2761
	4508
	10550

	Стахиоза
	(2,73±0,09)·101
	-7,50±0,24
	25,6±0,9
	0,99±0,03
	3208
	3995
	10430

	Арабиногалактан
	(6,36±0,19)·103
	-20,0±0,7
	127±5
	1,17±0,04
	–
	–
	–


* для кверцетина LD50 составляет для IP – 920 мг·кг-1, Oral – 1892 мг·кг-1.
В эксперименте in vitro методом фотоколориметрии установлено, что образование водородносвязанных комплексов в растворе приводит к появлению эффектов синергизма (SE и S) в бинарных смесях кверцетина с углеводами (при соотношении 7:3 с суммарной концентрацией смеси 60,21 мг·кг-1) в реакции c DPPH•. На примере сахаридов с разным количеством глюкозных остатков установлено, что эффект синергизма возрастает в ряду моно-, ди- и трисахаридов: глюкоза < мальтоза < мальтотриоза.  Наиболее высокие SE, определенные по начальной скорости расходования радикала, характерны для смеси кверцетина с арабиногалактаном (127%), а также для впервые предложенных бинарных композиций кверцетина с мальтотриозой (81,4%) и мелицитозой (59,0%). В опытах in silico методом QSAR в программе GUSAR показано, что компоненты смесей не проявляют острой токсичности при введении в организм крысы разными способами в концентрациях, при которых полученные композиции (42,21 мг·кг-1 кверцетина и 18,0 мг·кг-1 углевода) способны проявлять выраженную антирадикальную активность.
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