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Abstract. This paper presents the various geometric conformations of ascorbic acid (Asc) and 

analyzes the stability of these conformations depending on the solvent used. Studies have shown that all 
possible conformations of ascorbic acid become more stable in the presence of a solvent, particularly in 

water. Regarding the stability of the conformations based on the orientation of the hydroxyl groups, the most 
stable conformer was identified as γ molecular structure, which recorded the lowest free energy, indicating 

superior energetic stability. 
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Introducere 

Acidul ascorbic, cunoscut sub denumirea de vitamina C, este unul dintre cei mai importanți și 

cunoscuți compuși esențiali pentru buna funcționare a organismului uman. Acesta a fost descoperit 
și izolat pentru prima dată în 1928 de către biochimistul maghiar Albert Szent-Györgyi, care a primit 
Premiul Nobel în 1937 pentru contribuțiile sale. Denumirea de „acid ascorbic” provine din asocierea 
sa cu prevenirea scorbutului, o boală cauzată de deficitul acestui compus [1]. Acidul ascorbic 
funcționează ca un antioxidant puternic și este extrem de important ca cofactor pentru diferite 
procese enzimatice implicate în sinteza compușilor semnificativi din punct de vedere biologic, cum 
ar fi colagenul, carnitina, catecolaminele, mielina și peptidele neuroendocrine [2, 3]. 

Acidul ascorbic este un compus organic care face parte din grupul polihidroxi-alcoolilor 

nesaturați. Este o cetolactonă solubilă în apă, caracterizată de un inel de carbon cu cinci membri 

(Figura 1). Proprietățile sale reducătoare puternice sunt rezultatul legăturilor duble din structura 
heterociclică și a prezenței celor patru grupări hidroxil. Apropierea dintre grupările hidroxil și 

carbonil face din acidul ascorbic un donor ideal de hidrogen sau electroni, ceea ce îl transformă într-
un cofactor important în numeroase reacții enzimatice din organism [4]. 

Ascorbatul este un antioxidant care poate elimina radicalii liberi din țesuturi și sânge [5]. 
Importanța sa pentru sănătatea umană este descrisă în continuare de studii recente privind formarea 
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cataractei [6], distrugerea membranei biologice [7] stresul oxidativ asociat cu pre-eclampsie [8] și 

prevenirea infecțiilor [9]. 
Stabilitatea energetică a acidului ascorbic sub influența diferiților solvenți este determinată în 

primul rând de proprietățile solventului și capacitatea acestuia de a solvata molecula. Cercetările 
arată că solvenții precum alcoolii (metanol, etanol) și amestecurile apă-alcool pot avea efecte 
semnificative asupra comportamentului de cristalizare, solubilității și stabilității generale a acidului 
ascorbic. De exemplu, în sistemele binare cu solvenți, adăugarea de alcooli scade solubilitatea 
acidului ascorbic și poate modifica dinamica cristalizării, ceea ce poate duce la forme cristaline mai 
stabile. În plus, solvenții pot influența barierele energetice și energia liberă Gibbs legată de 
stabilitatea acidului ascorbic [10]. Selecția solvenților joacă un rol esențial în determinarea 

capacității acidului ascorbic de a păstra aceeași structură cristalină sau de a suferi modificări. În 
funcție de proprietățile solventului, cum ar fi polaritatea și capacitatea de a forma legături de 
hidrogen, acidul ascorbic poate rămâne stabil în același sistem cristalin sau poate experimenta 
modificări care influențează forma sa fizică și proprietățile energetice [11].  

Scopul cercetării a fost evaluarea teoretică a stabilității energetice a acidului ascorbic în 
funcție de capacitatea solventului de a interacționa cu moleculele sale și de proprietățile acestuia, 
cum ar fi polaritatea și abilitatea de a forma legături de hidrogen. 
Metode computaționale 

Geometria conformerilor acidului ascorbic a fost optimizată folosind metoda DFT la nivelul 
teoriei B3LYP/6-31G [12] cu pachetul de programe GAUSSIAN 09 [13]. Optimizarea completă a 
geometriei moleculare și a energiei a fost efectuate atât în fază gazoasă cât și în diferiți solveni polari 

și nepolari, fără restricții de simetrie. 
Rezultate și discuții 

Studiul conformerilor neutri implică identificarea și compararea conformațiilor stabile ale 
moleculei de acid ascorbic prin calcularea energiei totale pentru fiecare conformație posibilă și 

evaluarea stabilității relative. Acestea pot fi influențate de formarea legăturilor de hidrogen interne 
și interacțiunilor van der Waals. Analiza distribuției densității electronice pentru fiecare conformație 
neutră poate oferi informații despre polaritatea moleculei și potențialele puncte de reacție. Pentru 
studiul acidului ascorbic, s-au investigat în detaliu poziționarea spațială a grupelor funcționale 
implicate direct în reacția de neutralizare a radicalilor liberi. 

Aceste grupe funcționale includ grupele hidroxilice atașate la inelul furanic, care joacă un rol 
crucial în capacitatea antioxidantă a acidului ascorbic. Reacție între radicalul DPPH• și vitamina C, 
care cedează doi protoni radicalului DPPH•, cu neutralizarea sa, conform schemei din Figura 1. 

 

2DPPH• + Asc(OH)2 → 2DPPH-H + AscO2 

                                                  (violet)                              (galben) 
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Figura 1. Schema mecanismului de neutralizare a radicalului DPPH• cu acidul ascorbic 

 

Prin mecanisme de donare de electroni, aceste grupe hidroxilice (Figura 2) pot stabiliza 
radicalii liberi, prevenind astfel reacțiile în lanț ce ar putea deteriora structurile celulare. 

Studiul computațional referitor la stabilitatea energetică a speciilor neutre și influența 
solvenților polari și nepolari față de vid sunt importante pentru înțelegerea comportamentului 
acidului ascorbic în diferite medii. Aceste argumente se bazează pe calcule computaționale avansate, 
cum ar fi metode cuanto-chimice folosind teoria funcționalei de densitate (DFT). 
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Figura 2. Structura geometrică și grupele funcționale hidroxilice active 

în molecula acidului ascorbic 

Acidul ascorbic poate avea mai mulți conformeri, care au energii minime locale pe 
suprafața de energie potențială. În Tabelul 1 sunt indicate energiile totale a conformerilor 

studiați în vid, solvenți nepolari (benzen, ciclohexan) și solvenți nepolari (metanol, apă), cu 
orientarea spațială a hidrogenului grupelor hidroxilice 1 și 2 (Figura 2), participante în reacția 
de neutralizare a radicalilor liberi. 
 

Tabelul 1. Energiile totale a conformerilor neutri ai acidului ascorbic 
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Analizând date obținute din punct de vedere energetic cel mai stabil conformer neutru al 
acidului ascorbic este cel cu numărul 3 (Tabelul 1). În baza energiilor obținute a fost construit 
profilul energetic al stabilității speciilor neutri și influența solvenților asupra sa (Figura 3). 
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Figura 3. Profilul energetic al stabilității moleculare a acidului ascorbic în diverse medii 

 

În vid, stabilitatea energetică a acidului ascorbic este determinată exclusiv de interacțiunile 
intramoleculare, cum ar fi legăturile covalente și potențialele interacțiuni Van der Waals. 
Conformația moleculară și distribuția electronilor în orbitale determină punctul de energie minimă. 
Fără prezența unui solvent, moleculele de acid ascorbic își mențin structura intrinsecă fără efecte de 
stabilizare externe. Pentru a vedea o influență a solventului asupra stabilității energetice sa optimizat 
molecula de acid ascorbic în vid, cu compararea în diferiți solvenți: polari (apă, metanol) și nepolari 

(benzen, ciclohexan). 
Apa este un solvent polar, ceea ce permite o stabilizare eficientă a speciilor neutre și ionice 

prin interacțiuni dipol-dipol și legături de hidrogen. În soluție apoasă, molecula de acid ascorbic 
este solvatată intens, ceea ce reduce energia totală a sistemului. Legăturile de hidrogen dintre 
moleculele de apă și grupările hidroxilice (-OH) ale acidului ascorbic contribuie semnificativ la 
stabilizarea moleculei, făcând-o mai puțin reactivă și mai stabilă din punct de vedere energetic decât 
în vid, cu energia de stabilizare pentru conformerul 3 de -18,44 kcal/mol, care este cel mai stabil. 

Un alt solvent în care s-a studiat stabilitatea energetică a acidului ascorbic este metanolul, 
care, deși este mai puțin polar decât apa, poate totuși forma legături de hidrogen cu moleculele de 
acid ascorbic. În soluția de metanol, acidul ascorbic este solvatat prin interacțiuni similare celor din 
apa, dar cu o eficiență mai redusă. Metanolul poate stabiliza grupările hidroxilice și reduce energia 

totală a sistemului, deși într-o măsură mai mică decât apa, făcând ca stabilitatea energetică în 
metanol să fie intermediară între cea în vid și cea în apă, cu valoarea energetică de 18,02 kcal/mol. 

Ca solvenți nepolari s-a luat benzenul și ciclohexanul, care nu pot forma legături de hidrogen 
cu acidul ascorbic, astfel în acest caz stabilizarea energetică este mai redusă comparativ cu solvenții 
polari, deoarece interacțiunile sunt predominant de tip van der Waals. Acidul ascorbic va avea o 
energie totală în benzen de 10,82 kcal/mol și în ciclohexan de 10,02 kcal/mol, comparativ mai mare 
decât în solvenții polari. 
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Mulțumiri 
Această lucrare a fost realizată în cadrul subprogramului de cercetare 010603 „Identificarea 

proceselor tehnologice de epurare, formarea calității și cantității apei și cercetări avansate în chimie 
computațională și ecologică”, finanțat de MEC al RM. 
Concluzii 

Stabilitatea energetică a speciilor neutre de acid ascorbic este semnificativ influențată de 
natura solventului. Solvenții polari precum apa și metanolul stabilizează acidul ascorbic mai eficient 
prin formarea de legături de hidrogen și interacțiuni dipol-dipol, reducând astfel energia totală a 
sistemului față de vid. În contrast, solvenții nepolari precum benzenul și ciclohexanul oferă o 
stabilizare mai redusă, rezultând în energii totale mai mari. Aceste diferențe sunt esențiale pentru 
înțelegerea comportamentului acidului ascorbic în diferite medii și pentru aplicațiile sale în chimie 
și biologie. 
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