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对１５种黄酮类化合物清除自由基活性的理论评价

陈秀敏，李西平

（昆明理工大学 理学院 应用化学系，云南 昆明 ６５００９３）

摘要：用犃犕１半经验和密度泛函计算相结合的量子化学方法，计算了１５种黄酮类化合物的解离焓（犗—犎

犅犇犈）和电离势（犐犘），以此为理论指标评价了这些化合物清除自由基的活性，并讨论了部分化合物抗氧化活性的

构效关系．计算得到在非极性溶剂中３，７，８号化合物清除自由基活性最高，活性最低的是１１，１５号化合物；在极

性溶剂中３，４，５号化合物清除自由基活性最高；可以得出，３号化合物（３，７，３′，４′－四羟基黄酮）无论在极性和非

极性溶剂中均具有较强的清除自由基活性，提示其可能作为抗氧化、抗肿瘤、抗菌和抗病毒等药物的有效成分．
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鉴于自由基在导致疾病及食品和化工产品氧化中的危害，使得高效廉价而又无毒的抗氧化剂的寻找

近年来引起人们广泛的兴趣［１，２］．

目前化合物的抗氧化活性的研究主要通过实验进行，如化学荧光法［３］，电化学示波极谱法［４］，抗炎活

性试验法［５］，使用小白鼠的动物试验法［６］等．考虑到实验研究过程的诸多困难，目前已发展了各种理论方

法来预测抗氧化活性，以达到缩小实验范围，提高筛选效率的结果．借助于计算机辅助药物筛选与设计的

成功，用于评价抗氧化活性的理论计算方法也越来越多［７，８］，如定量构效关系（犙犛犃犚）法
［９］，量子化学方

法［１０］．最近，犠狉犻犵犺狋及其合作者又提出了“组合的密度泛函理论方法”（犇犲狀狊犻狋狔犉狌狀犮狋犻狅狀犪犾犜犺犲狅狉狔，简称

犇犉犜）
［１１，１２］．这些理论方法可为化合物的抗氧化活性提供初步的理论预测，且有可能在理论上构造出新的

活性更高的抗氧化剂．目前，国内外在理论方面的工作取得了一些成绩，但由于抗氧化机理复杂而不甚明

确，还有许多问题需进一步地进行研究．

黄酮类化合物是自然界广泛分布的多酚类物质，产生于植物代谢过程，现已发现数百种不同类型的黄

酮类化合物具有广泛的生物活性和药理活性［１３，１４］，其活性主要与抗氧化性有关．黄酮类化合物临床上已

被用于心血管疾病、癌症、免疫系统的治疗，是一类很有应用前景的化合物．然而，目前对黄酮类化合物抗

氧化活性的构效关系尚不十分清楚，还存在一些争论［１５，１６］，如犃环是否发挥抗氧化作用；３位上的羟基对

抗氧化活性是否有影响；犆２，犆３双键对抗氧化性的作用等等．为此，我们选取了１５种黄酮类化合物，采用

量子化学计算方法对其清除自由基活性进行了理论评价，对黄酮类化合物构效关系进行探讨，也为从天然

化合物中筛选抗氧化剂提供一些相关的信息．

１ 计算方法

１．１ 理论指标的选取 黄酮类化合物属于酚类抗氧化剂，具有不同的抗氧化性，它们对自由基清除作用

的强弱主要与其结构有关．目前普遍认为酚类抗氧化剂通过２种反应机制清除自由基（以过氧自由基为

例），在非极性溶剂中，倾向于一步抽氢反应（１）．黄酮类化合物具有多个苯环和酚羟基，根据一步抽氢机

理，其清除自由基的抗氧化活性应取决于羟基给出氢的能力，因此应与分子中羟基的犗—犎键解离焓有
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关，犗—犎键解离焓值越小，越容易发生抽氢反应，抗氧化活性越强，而这又取定于羟基的数目、位置和羟

基化的程度等因素；在极性溶剂中，由于溶剂有利于电荷分离，使体系容易给出电子，且极性溶剂分子与抗

氧化剂分子之间可以形成分子间氢键，会在一定程度上阻碍抽氢反应的发生，因此倾向于质子转移伴随的

电子转移反应（２）．

犚犗犗· →＋犃狉犗犎 犚犗犗犎＋犃狉犗·， （１）

犚犗犗· →＋犃狉犗犎 犚犗犗－＋犃狉犗犎· →＋ 犚犗犗犎＋犃狉犗·． （２）

研究发现，犗—犎键解离焓（犫狅狀犱犱犻狊狊狅犮犻犪狋犻狅狀犲狀狋犺犪犾狆狔，犅犇犈）是合适的表征自由基抽氢反应速率的理

论参数［１７］，所以文中采用犗—犎犅犇犈作为表征（１）机制的理论指标；对于（２）机制，反应速率很大程度上取

决于母体分子的给电子能力，可以用电离势（犻狅狀犻狕犪狋犻狅狀狆狅狋犲狀狋犻犪犾，犐犘）来表征
［１８］．

１．２ 计算方法 犠狉犻犵犺狋及其合作者提出的“组合的密度泛函理论方法”（犇犉犜），对许多酚类化合物的计

算结果表明，这是一种快速准确计算酚类化合物犗—犎犅犇犈的方法．而犗—犎犅犇犈是合适的表征多酚类

化合物抗氧化活性的理论参数之一．步骤是首先用量子化学犃犕１半经验方法优化分子结构，并计算振动

频率和零点振动能（狕犲狉狅狆狅犻狀狋狏犻犫狉犪狋犻狅狀犪犾犲狀犲狉犵狔，犣犘犞犈），校正因子为０．９４７；然后用密度泛函计算方法，

在６－３１犌（犱，狆）基组上计算分子的单点电子能量（狊犻狀犵犾犲狆狅犻狀狋犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮犲狀犲狉犵狔，简称犛犘犈），最后根据下式

计算犅犇犈．

犅犇犈＝ 犛犘犈犳＋犣犘犞犈犳×０．９４７＋
３
２
犚犜＋

３
２（ ）犚犜＋犚犜犢 ＋ －０．４９７９２＋

３
２（ ）犚犜＋犚犜 －

犛犘犈犳＋犣犘犞犈狆×０．９４７＋
３
２
犚犜＋

３
２（ ）犚犜＋犚犜 ，

式中：下脚标“犳”表示自由基；“狆”表示母体分子．计算时设定温度为２９８．１５犓．对于犐犘，采用相同的计算

策略，但零点振动能的校正因子为０．９８０６
［１９］，犐犘的计算式

［２０］为

犐犘＝（犛犘犈犮＋犣犘犞犈犮×０．９８０６）－（犛犘犈狆＋犣犘犞犈狆×０．９８０６），

全部计算采用犌犪狌狊狊犻犪狀９８程序完成．

１．３ 选取的分子母体骨架图 黄酮类化合物泛指２个具有酚羟基的苯环（犃与犅环），通过中央３个碳原

子（犆环）相互连接构成的一系列化合物，本文选取了分别属于黄酮，黄烷酮和查尔酮的共１５种黄酮类化

合物作为评价对象，选取黄酮类化合物的分子母体骨架如图１所示．

黄酮 黄烷酮 查尔酮

图１ 黄酮、黄烷酮和查尔酮的分子母体骨架图

犉犻犵．１犜犺犲犿狅犾犲犮狌犾犪狉狊犽犲犾犲狋狅狀狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳犳犾犪狏狅狀犲，犳犾犪狏犪狀狅狀犲狊犪狀犱犮犺犪犾犮狅狀犲

２ 结果与讨论

２．１ 抽氢反应机制 计算得到的１５种黄酮类化合物的犛犘犈，犣犘犞犈和犗—犎犅犇犈分别列入表１．

２．１．１ 活性顺序 在非极性溶剂中，抗氧化剂清除自由基主要通过抽氢反应进行，犗—犎犅犇犈越低，说明

该化合物越容易抽氢，其抗氧化活性越强．而且具有多个酚羟基的化合物，其清除自由基活性主要取决于

其最低的犗—犎犅犇犈．
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表１ １５种黄酮类化合物的单点电子能，零点振动能和犗—犎键解离焓

犜犪犫．１犜犺犲犛犘犈狊，犣犘犞犈狊和犗—犎犅犇犈狊狅犳犳犻犳狋犲犲狀犳犾犪狏狅狀狅犻犱狊

编号 化 合 物 氢位置
犛犘犈

（犻狀犺犪狋狉犲犲）

犣犘犞犈

（犻狀犺犪狋狉犲犲）

犗—犎犅犇犈／

（犽犑·犿狅犾－１）

０１ ７－羟基黄酮 １犪 －８０３．３０５３４６２５ ０．２２０１６ —

１－犎（７）犫 －８０２．６５７８９９０７７ ０．２０５５８ ３６２．６６５１７

０２ ５，７－二羟基黄酮 ２犪 －８７８．５１６３３７９７ ０．２２４７６ —

２－犎（５）犫 －８７７．８６９７０７１ ０．２０９４７ ３５０．９０２８

２－犎（７）犫 －８７７．８６８６７３９２２ ０．２０９５５ ３６１．０９３７１

０３ ３，７，３′，４′－四羟基黄酮 ４犪 －１０２８．９６８１０１６５ ０．２３３４８ —

３－犎（３′）犫 －１０２８．３２６１９１５９０ ０．２１９４ ３５３．８８９１６

３－犎（３）犫 －１０２８．３２６７１６２８０ ０．２１９７９ ３５４．８６８４６

３－犎（４′）犫 －１０２８．３４３８３８３４０ ０．２２０１３ ３０５．７１５８３

３－犎（７）犫 －１０２８．３２１６３１７１０ ０．２１８０１ ３６０．４３７１６

０４ ３，５，７，３′，４′－五羟基黄酮 ４犪 －１１０４．１８０３４２９５ ０．２３８１３ —

４－犎（３′）犫 －１１０３．５３８８６２６９０ ０．２２４３５ ３５４．６４６８６

４－犎（３）犫 －１１０３．５３８４４５５４０ ０．２２４５７ ３５５．１８１２５

４－犎（４′）犫 －１１０３．５３５９７９０２０ ０．２２４４３ ３６４．８４８７６

４－犎（５）犫 －１１０３．５０３４４９４２０ ０．２２１５６ ４３７．７１１３１

４－犎（７）犫 －１１０３．５０２４０５５２０ ０．２２１５５ ４３７．６８８５９

０５ ３，５，７，２′，４′－五羟基黄酮 ５犪 －１１０４．１７５１９５１３ ０．２３８４２ —

５－犎（２′）犫 －１１０３．５３１８０４６６０ ０．２２４０３ ３５３．１４７７６

５－犎（３）犫 －１１０３．５２９２８３１８０ ０．２２４９４ ３５５．３９４６１

５－犎（４′）犫 －１１０３．５３３２０７５５０ ０．２２４４２ ３４４．１０９６３

５－犎（５）犫 －１１０３．４９４５７２０９０ ０．２２１７９ ４４７．５７２０１

５－犎（７）犫 －１１０３．５２８２０３９３０ ０．２２２９８ ３６０．５３２１４

０６
５，７－二羟基－６，４′二甲氧基

黄酮
６犪 －１１０７．５６２６２６２４ ０．２９１１ —

６－犎（５）犫 －１１０６．８７１９２２６５０ ０．２７４１９ ４７６．８７１４２

６－犎（７）犫 －１１０６．９１９９５５２００ ０．２７６６２ ３５２．８９８２２

０７
５，７－二羟基－６，８，４′三甲氧

基黄酮
７犪 －１２２２．０７３１３７５５ ０．３２３８６ —

７－犎（５）犫 －１２２１．４３６５９４０３０ ０．３１０５７ ３３５．８８４６８

７－犎（７）犫 －１２２１．４３５５６５２２０ ０．３１ ３３４．４５１８７

０８
５，７，４′－三羟基－６，８二甲氧

基黄酮
８犪 －１１８２．７６９８６２０９ ０．２９５１４ —

８－犎（４′）犫 －１１８２．１１１６５２９７０ ０．２７９１１ ３８９．０４２３２

８－犎（５）犫 －１１８２．１３３１０９０００ ０．２８１９ ３３５．９８６４９

（续下表）
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（续表１）

编号 化 合 物 氢位置
犛犘犈

（犻狀犺犪狋狉犲犲）

犣犘犞犈

（犻狀犺犪狋狉犲犲）

犗—犎犅犇犈／

（犽犑·犿狅犾－１）

０９ ５，７－二羟基黄烷酮 ９犪 －８７９．７２０６４８３８１ ０．２４８０６ —

９－犎（５）犫 －８７９．０７４２７３７０７ ０．２３４０６ ３６４．１０４８

９－犎（７）犫 －８７９．０７２１１３４２８ ０．２３３９３ ３７３．７７７２３

１０ ５，７，４′－三羟基黄烷酮 １０犪 －９５４．９４１００４６７８ ０．２５２６ —

１０－犎（４′）犫 －９５４．２９７２２８３９２ ０．２３８７４ ３５４．４３２１７

１０－犎（５）犫 －９５４．２９４５９５６２２ ０．２３８６ ３６４．０９２３９

１０－犎（７）犫 －９５４．２９２７４４７２３ ０．２３８４７ ３６３．７７７２３

１１ ２′－羟基查尔酮 １４犪 －７２８．５７４９３４８８４ ０．２１９９７ —

１１－犎（２′）犫 －７２７．９２６４０１８７８ ０．２１１１４ ３７６．９５９９４

１２ ２′，４′－二羟基查尔酮 １７犪 －８０４．４８４１９３６６２ ０．２３９８５ —

１２－犎（２′）犫 －８０３．８４０８９５４５１ ０．２２４８ ３５１．４７５５５

１２－犎（４′）犫 －８０３．８４１７２１３４３ ０．２２４５２ ３４０．７７９５

１３
２′，４′－二羟基－３′－甲氧基

查尔酮
１３犪 －９１９．００６４４７９５１ ０．２７２９５ —

１３－犎（２′）犫 －９１８．３６７８１５４９９ ０．２５８２１ ３４２．２７００８

１３－犎（４′）犫 －９１８．３６６１９４７９１ ０．２５８１３ ３４２．０６８１８

１４ ２′－羟基－４′－甲氧基查尔酮 １４犪 －８４３．７８７７２１１９６ ０．２６８５７ —

１４－犎（２′）犫 －８４３．１４５１７３２５６ ０．２５３４５ ３４１．３３３６８

１５ ２′－羟基－４－氟查尔酮 １５犪 －８２７．８０５７０１７６７ ０．２１３０１ —

１５－犎（２′）犫 －８２７．１５６８０３８８３ ０．２０３７６ ３７５．９０４０４

表中“犪”表示母体分子；“犫”表示分离出相应位置上质子的自由基

由表１可以看出１５种化合物中３号化合物（３，７，３′，４′－四羟基黄酮）４′位羟基的犗—犎犅犇犈最低

（３０５．７２犽犑·犿狅犾－１），应具有最高的清除自由基活性；其次，７，８号化合物的最低犗—犎犅犇犈相近（约

３３４．２６犽犑·犿狅犾－１），其中８号化合物更低一些，由于它们的犗—犎犅犇犈值较低，清除自由基的活性也较高；

随后，５，１２，１４，１３号化合物最低犗—犎犅犇犈相近（约３４２．０犽犑·犿狅犾－１），其清除自由基的活性递减；再后，

２，４，６，１０号化合物的最低犗—犎犅犇犈相近（约３５３．０犽犑·犿狅犾－１），清除自由基的活性顺序递减；１，９化合物

的犗—犎犅犇犈值相近（约３６３．０犽犑·犿狅犾－１）；犗—犎犅犇犈值最高的是１１和１５化合物（约３７６．０犽犑·犿狅犾－１），

因而它们的活性应最低．

２．１．２ 犗—犎犅犇犈的影响因素

２．１．２．１ 电子效应对犗—犎犅犇犈的影响 影响犗—犎犅犇犈的结构因素主要有２个，一个是电子效应．研

究表明，给电子取代基降低犗—犎犅犇犈，有利于提高抗氧化活性；吸电子的取代基升高犅犇犈，因而使抗氧化

活性降低［７，８，１７，２１］．如６，７号化合物，差别仅在化合物７的８位上多了１个甲氧基推电子基团，正好分别处

在７位羟基的邻位和５位羟基对位，使得这２个犗—犎犅犇犈都比６号化合物降低很多．又如１３号化合物，
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因在３′位多了１个甲氧基推电子基团，正好处在２′和４′位羟基的邻位，使得这２个位的犗—犎犅犇犈都比

较低；还有７，８号化合物５，７位羟基的犅犇犈值都比较低，也是因为这２个位置的邻位和对位（６位和８位）

存在着推电子基团甲氧基．

２．１．２．２ 分子内氢键对犗—犎犅犇犈的影响 影响犗—犎犅犇犈的另一因素是分子内氢键效应，分子内氢

键可以稳定母体化合物，也可以稳定自由基，但对后者的稳定作用更大，因此参与形成分子内氢键的键的

犗—犎犅犇犈升高，被分子内氢键稳定的键犗—犎犅犇犈会降低
［７，８，１７，２１］．如１号化合物（７－羟基黄酮）羟基

处在７位上，所处的位置无条件形成分子内氢键，其邻位和对位也不存在给电子集团，其犗—犎犅犇犈与单

酚的犅犇犈（３６１．１２犽犑·犿狅犾－１
［１２］）相近，而２号化合物与１号化合物相比，在５位上多了一个能与邻位上的

羰基氧形成了分子内氢键的羟基，使得它的７位上犗—犎犅犇犈略有降低；又如４，５号化合物结构差别是４

号化合物在３′，４′位上含羟基，会形成分子内氢键，而化合物５是２′，４′位上含羟基，不能形成分子内氢键，

所以５号化合物４′位上键的犗—犎犅犇犈较低；而１１，１５号化合物犗—犎犅犇犈值为３７５．９０犽犑·犿狅犾－１，比单

酚的犗—犎犅犇犈（３６１．１２犽犑·犿狅犾－１）升高了约１６犽犑·犿狅犾－１，一方面就是因为它们２′位上的羟基与邻位上的

羰基氧形成了分子内氢键，使得其犅犇犈升高．

２．１．２．３ 部分化合物的活性与结构关系的讨论 在非极性溶剂中，计算结果是３号化合物（３，７，３′，４′－

四羟基黄酮）的抗氧化活性排在第１位，这与实验结果一致
［２２］，在部分黄酮类化合物抑制黄嘌呤－氧化酶

活性的定量预测实验中，３，７，３′，４′－四羟基黄酮对犡犗抑制剂的抑制度百分率犘犐犌（％）达９１．８％，在所

预测的黄酮类化合物中具有最好的生物活性．从结构上来说，可能是由于分子中同时具有３位，３′位和４′

位的羟基．３位上的羟基一方面可以与邻位上的羰基氧形成了分子内氢键，对自由基起稳定的作用，另一

方面还可能与犆２和犆３之间的双键发生异构化，变成二酮式，此结构会在２位上产生具有较高活性的—

犆犎—基团．而３′位和４′位的羟基处于邻位，这样一方面邻位酚羟基的推电子效应可降低犗—犎键的犅犇犈，

另一方面，抽氢反应后邻位酚羟基与氧自由基形成分子内氢键更进一步降低犗—犎键的犅犇犈，因而具有

较大的活性．８号化合物（５，７，４′－三羟基－６，８二甲氧基黄酮）和７号化合物（５，７－二羟基－６，８，４′三甲

氧基黄酮）的抗氧化活性分别排在第２位和第３位，在前面提到的黄酮类化合物抑制黄嘌呤－氧化酶活性

的定量预测实验中，它们对犡犗抑制剂的抑制度百分率犘犐犌（％）分别为７２．７％和６１．４％，生物活性也较

高．从结构分析，是因为这２个化合物在犃环５位上的羟基，存在着邻位和对位（６位和８位）的推电子基

团甲氧基，而在犃环７位上的羟基，存在着２个邻位（６位和８位）的推电子基团甲氧基．使它们犃环５位

和７位羟基的犗—犎犅犇犈值降低较多．计算得到活性最差的是１１号化合物（２′－羟基查尔酮）和１５号化

合物（２′－羟基－４－氟查尔酮），这是由于它们都只有１个羟基，还会与邻位上的羰基氧形成分子内氢

键，因此犗—犎犅犇犈值较高，活性较差．实验显示它们的生物活性也较低，对犡犗抑制剂的抑制度百分率

犘犐犌（％）分别为２１．５％和３０．３％．计算的２个黄烷酮（９号和１０号化合物），虽然也在犃环上分别有２个

和３个羟基，但犗—犎犅犇犈值均较大，实验生物活性也较低，对犡犗抑制剂的抑制度百分率犘犐犌（％）分别

为２０．１％和２８．７％，这可能是因为没有犆环上犆２和犆３之间的双键，减少了共轭效应的结果．从以上讨

论可见，理论计算可以较好地预测黄酮类化合物的抗氧化活性，而且黄酮类化合物的犃环上的羟基，犆环

３位上的羟基及犆２，犆３双键等结构对抗氧化性均有贡献．

２．２ 电子转移机制 在极性溶剂中，抗氧化性清除自由基主要通过电子转移反应进行，相应的理论指标

是犐犘．犐犘越低，清除自由基活性越高．表２为１５种黄酮类化合物阳离子自由基的犛犘犈，犣犘犞犈和母体分子

的犐犘值．由表中数据可以看出，在极性溶剂中，３，４，５化合物的电离势（犐犘）值最低，清除自由基的活性最

高；其余的活性顺序为：１４＞１０＞１２＞１５＞９＞８＞１＞１１＞６＞１３＞７＞２．犐犘反映分子整体的给电子能力，

其影响因素主要决定于体系的共轭程度和取代基的电子效应．如对取代基的电子效应来说，推电子基降低

犐犘，吸电子基升高犐犘，还与取代基的位置有关．该机制还受溶液狆犎的影响，狆犎值升高，酚羟基质子解离增

多，有利于降低犐犘，使清除自由基的活性增强；除此之外，还有溶剂化效应的影响等．本论文由于受条件的

限制，计算时未考虑溶剂化效应．由于在极性溶剂中影响因素较多，难以逐一对每个化合物的活性与结构

的关系进行分析．
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表２ １５种黄酮类化合物阳离子自由基的单点电子能，零点振动能和分子的电离势

犜犪犫．２犜犺犲犛犘犈狊，犣犘犞犈狊狅犳狋犺犲犮犪狋犻狅狀狉犪犱犻犮犪犾狊犳狅狉犳犻犳狋犲犲狀犳犾犪狏狅狀狅犻犱狊犪狀犱犿狅犾犲犮狌犾犪狉犐犘狊

编号 化 合 物 犛犘犈（犻狀犺犪狋狉犲犲）
犣犘犞犈

（犻狀犺犪狋狉犲犲）

犐犘

（犽犑·犿狅犾－１）

０１ ７－羟基黄酮犫 －８０３．０１９３２５７９０ ０．２１６７６ ７４２．１９６１

０２ ５，７－二羟基黄酮犫 －８７８．１１７７５７５９４ ０．２１６３８ １０２４．８９９

０３ ３，７，３′，４′－四羟基黄酮犫 －１０２８．７１９７２１６５０ ０．２３２１３ ６４８．６４１９

０４ ３，５，７，３′，４′－五羟基黄酮犫 －１１０３．９３８０６３４１０ ０．２３６９２ ６３２．９８８

０５ ３，５，７，２′，４′－五羟基黄酮犫 －１１０３．９３１３９２５１０ ０．２３８０５ ６３９．１５９

０６ ５，７－二羟基－６，４′二甲氧基黄酮犫 －１１０７．３００２７８２４０ ０．３１８７ ７５９．８５７

０７ ５，７－二羟基－６，８，４′三甲氧基黄酮犫 －１２２１．７２１９９３１８０ ０．３２３８６ ９２１．９４１５

０８ ５，７，４′－三羟基－６，８二甲氧基黄酮犫 －１１８２．４８７３９８９５０ ０．２９１２７ ７３１．６４４７

０９ ５，７－二羟基黄烷酮犫 －８７９．４４０２８１３７７ ０．２４４７４ ７２７．５６６２

１０ ５，７，４′－三羟基黄烷酮犫 －９５４．６６８２９１９３９ ０．２４９３５ ７０７．６３０４

１１ ２－羟基查尔酮犫 －７２８．２８８５１３２２９ ０．２１９３２ ７５０．３２９３

１２ ２′，４′－二羟基查尔酮犫 －８０４．２１１６４５４６８ ０．２３７１９ ７０８．７２１６

１３ ２′，４′－二羟基－３′－甲氧基查尔酮犫 －８７９．３４７０５７１９３ ０．２３８０７ ９１５．０３３０

１４ ２′－羟基－４′－甲氧基查尔酮犫 －８４３．５１８１６１７５３ ０．２６５８１ ７００．６３０９

１５ ２－羟基－４－氟查尔酮犫 －８２７．５３１１３８９８１ ０．２１２６３ ７１９．８８５５

“犫”：相应化合物的阳离子自由基（犮犪狋犻狅狀狉犪犱犻犮犪犾狊）

３ 结 论

本文用犃犕１半经验和密度泛函计算相结合的量子化学方法，计算了１５种黄酮类化合物的解离焓

（犗—犎犅犇犈）和电离势（犐犘），以此为理论指标评价了这１５种化合物清除自由基的活性．计算表明在非极

性溶剂中３，７，８号化合物清除自由基活性最高，活性最低的是１１，１５号化合物，实验也证明这个结果．从

部分黄酮类化合物抗氧化活性构效关系的分析，可得出黄酮类化合物犃环上的羟基，犆环３位上的羟基及

犆２，犆３双键等结构对抗氧化活性均有贡献．在极性溶剂中３，４，５号化合物清除自由基活性最高，而化合物

２，７的活性最低；从计算结果得出化合物７（５，７－二羟基－６，８，４′三甲氧基黄酮），虽然在非极性溶剂中有

较高的清除自由基活性，但在极性溶剂中其活性却较低，说明同一化合物在两种不同性质的溶剂中得到的

活性结论不一定相同．还得出３号化合物（３，７，３′，４′－四羟基黄酮）无论在极性和非极性溶剂中均具有较

强的清除自由基活性，提示３化合物有可能作为抗氧化、抗肿瘤、抗菌和抗病毒等药物的有效成分．
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种黄酮类化合物清除自由基活性的理论评价
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