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高能所纳米抗肿瘤材料富勒醇理论研究获进展

　　富勒烯是由sp2碳原子组成的球形笼状分子，与金刚石和石墨同为碳的同素异形体。富勒烯自1985年首次报

道以来，因其特殊结构和丰富化学性质吸引了人们的广泛关注，其发现者获得了1996年度诺贝尔化学奖。富勒

烯难溶于水，极大限制了其在水溶性环境，如生物体系中的应用。富勒醇是富勒烯的羟基化衍生物，由于其应

用领域很广泛，因此成为富勒烯最重要的水溶性衍生物之一。它可以通过清除生物体内自由基保护神经系统，

具有潜在治疗神经退行性疾病，如帕金森病和阿尔茨海默症的功能。中国科学院高能物理研究所始于2003年

（至今）的一项研究表明，富勒醇具有许多优良的生物学功能，在肿瘤治疗领域有诱人的应用前景。例如，基

于内嵌金属富勒烯Gd@C82的富勒醇Gd@C82(OH)22，具有低细胞毒性和高抗肿瘤活性，是一种潜在高效低毒抗肿瘤

药物。它通过“监禁”肿瘤细胞的方式抑制肿瘤生长和转移。和传统化疗“杀死”肿瘤细胞的原理相比，它具

有不杀死细胞、没有可观测的体内毒副作用、不诱发肿瘤的抗药性等很多优点。然而，难以对富勒醇进行准确

结构表征，制约了其生物应用设计。

　　最近，高能所多学科中心理论研究人员和实验合作者，在富勒醇结构研究方面取得了重要进展。他们研究

了富勒醇含氧基团的种类和自由基阴离子性质的结构起源，得到了迄今为止最为精确的富勒醇结构模型，通过

计算不同合成条件下富勒醇的生成机制和含氧基团结构特征，预测了实验条件和富勒醇产物结构相关性。

　　由于高能所使用的富勒醇是在碱性和氧化性（NaOH+O2）条件下制备，为了研究在这真实条件下可能存活的

含氧基团的种类，他们计算了多种羟基化富勒烯结构的酸度系数（pKa）和氧化还原势（ε），据此预测实验条

件下富勒醇中最可能存活的含氧基团为6,6邻二醇、5,6半缩醛、孤立羟基和环氧结构。同时，他们合成了13C标

记的C60富勒醇并进行了质谱和红外光谱表征，与理论结果相印证。利用他们之前提出的共轭碳材料稳定性规

则，他们为富勒醇建立了新的结构模型。这个模型更加合理地解释了实验中观测的富勒醇红外光谱现象。同时

指出，实验中观察到的自由基阴离子性质可能来自于富勒醇表面类似于三苯甲基的局部结构，这个结构与三苯

甲基所不同的是，其中一个芳香六元环由一个芳香五元环阴离子代替。此外，他们还解释了不同羟基化富勒烯

结构具有不同酸性和还原性的原因。

　　为了研究合成工艺对富勒醇结构的影响，他们进一步计算了不同实验条件下富勒醇的生成机制。他们计算

C60，Gd@C60、Gd@C82三种碳笼分别和O2、H2O2发生化学反应的路径和能量曲线，并分别考虑中性和碱性两种不

同的溶剂化效应对反应的影响。发现，不同合成条件对富勒醇产物中含氧基团种类具有重要影响。中性条件下

上述反应均具有较大能垒，反应不易进行，而碱性条件下则可以进行。这是因为富勒烯碳笼为缺电子结构，而

O2和H2O2具有亲电性，难以与富勒烯反应。在碱性条件下，O2和H2O2可分别形成亲核的O2
.-和HO2

-阴离子，容易

与富勒烯反应。使用H2O2作为氧化剂，所得富勒醇中的含氧基团主要有羟基，羰基，半缩醛和去质子化的邻二

醇，其中半缩醛具有最大化学稳定性；而使用O2作为氧化剂，富勒醇产物中的主要含氧基团为去质子化的邻二

醇和环氧结构，羟基含量显著变少。

　　这些成果对理解富勒醇的化学结构和性质，合成条件和结构的关系，以及其生物医药应用具有重要意义。

相关成果发表在Chemical Science 和 Nanoscale 杂志上，并分别作为outside front cover 和outside back

cover 报道。以上研究在中科院百人计划和科技部“973”项目的支持下完成。

    文章链接：1 2

中科院与北京市推进怀柔综合性...

【新闻联播】“率先行

动”计划 领跑科技体制改

革

【北京卫视】北京市与中科

院领导检查怀柔科学城建设

进展 巩固院市战略合作机

制 建设世界级原始创新承

载区

热点新闻

中科院党组学习贯彻《中国共产党纪律处...

发展中国家科学院第28届院士大会开幕

14位大陆学者当选2019年发展中国家科学...

青藏高原发现人类适应高海拔极端环境最...

中科院举行离退休干部改革创新发展形势...

视频推荐

专题推荐

文章来源：高能物理研究所    发布时间：2015-02-15  【字号： 小  中  大 】 我要分享  

首页 组织机构 科学研究 人才教育 学部与院士 资源条件 科学普及 党建与创新文化 信息公开 专题

http://english.cas.cn/
http://www.cas.cn/lx/201410/t20141017_4226181.shtml
http://www.cas.cn/wz/
http://mail.cashq.ac.cn/
http://www.cas.cn/history/
http://www.cas.cn/
http://www.cas.cn/syky/
http://pubs.rsc.org/en/Content/ArticleLanding/2014/SC/c4sc00584h#divAbstract
http://pubs.rsc.org/en/Content/ArticleLanding/2015/NR/c4nr06633b#divAbstract
http://www.cas.cn/tt/201812/t20181204_4672974.shtml
http://www.cas.cn/spx/201409/t20140920_4210676.shtml
http://www.cas.cn/spx/201812/t20181205_4672991.shtml
http://www.cas.cn/yw/201812/t20181206_4673141.shtml
http://www.cas.cn/yw/201811/t20181128_4672368.shtml
http://www.cas.cn/yw/201811/t20181128_4672369.shtml
http://www.cas.cn/yw/201811/t20181130_4672592.shtml
http://www.cas.cn/yw/201811/t20181125_4671927.shtml
http://www.cas.cn/zt/rwzt/wangyiping/
http://www.cas.cn/zt/kjzt/liangdianshaixuan2018_3/
javascript:ztdxa(12);
javascript:ztdxa(14);
javascript:ztdxa(16);
http://www.cas.cn/spx/201409/t20140920_4210676.shtml
http://www.cas.cn/spx/201812/t20181205_4672991.shtml
http://www.cas.cn/
http://www.cas.cn/zz/
http://www.cas.cn/kxyj/
http://www.cas.cn/rcjy/
http://www.cas.cn/xb/
http://www.cas.cn/zy/
http://www.cas.cn/kx/
http://www.cas.cn/djcx/
http://www.cas.cn/xxgkml/
http://www.cas.cn/zt1/


2018/12/6 高能所纳米抗肿瘤材料富勒醇理论研究获进展

http://www.cas.cn/syky/201502/t20150215_4314234.shtml 2/2

（责任编辑：叶瑞优）

 

© 1996 - 2018 中国科学院 版权所有 京ICP备05002857号  京公网安备110402500047号  联系我们

地址：北京市三里河路52号 邮编：100864

http://bszs.conac.cn/sitename?method=show&id=08D02A84B89B2FB3E053022819ACFCA1
http://www.cas.cn/lx/201410/t20141017_4226181.shtml

