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 Изучение окисления пиримидиновых оснований, производным которых является 
метилурацил (МУР) представляет важную медикобиологическую задачу [1]. Все боль-
ше исследований подтверждают антиоксидантную роль этих соединений, которые мо-
гут предотвращать или приостанавливать развитие многих заболеваний. При взаимо-
действии, например, с гидроксильными радикалами, местом атаки на пиримидиновые 
основания является ненасыщенная двойная связь (−С = С −) в пиримидиновом цикле с 
образованием диолпроизводного метилаурацила [2]. При этом принципиально важно 
знать не только начальную стадию окисления и конечные продукты, но и все промежу-
точные стадии. 
 Используя кинетические результаты [2] и термодинамический подход расчета 
свободной энергии [3, 4] можно представить наиболее вероятный механизм последова-
тельных реакций окисления МУР по трем маршрутам А, В, С после первой стадии об-
разования диолпроизводного. Преобладающие маршруты определяются термодинами-
ческими характеристиками отдельных стадий. Расчет свободной энергии на каждой 
стадии показывает, что в ряде стадий имеет место как эндэргонические, так и экзэрго-
нические эффекты. По маршруту А все значения энергетических эффектов шести по-
следовательных стадий являются экзэргоническими в кДж/моль: 

МУР ⎯⎯→⎯−170  I ⎯⎯→⎯−20  II ⎯→⎯−11  III ⎯⎯→⎯−23  IV ⎯⎯ →⎯−448  V ⎯⎯ →⎯−269  VI 
 По маршрутам В и С есть стадии экзэргонические и эндэргонические. Поэтому 
наиболее энергетически выгодным является путь А окисления МУР, и менее выгодны-
ми являются маршруты В и С, так как они имеют стадии энергетически невыгодные с 
положительным значением свободной энергии (∆Go > 0). 
 Энергетический подход может быть использован самостоятельно или дополнять 
другие способы обоснования механизма сложных, многостадийных, последовательных 
реакций превращения химических соединений, в том числе лекарственных веществ, in 
vitro и in vivo. 
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