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 อะไซโคลเวยีร์เป็นยาตา้นไวรัสเฮอร์พีทชนิด 1 และ 2 และวาริเซลลาซอสเตอร์ ขอ้ดีของอะ
ไซโคลเวียร์คือมีพิษน้อยและไวรัสเฮอร์พีทมีความตา้นทานต่ออะไซโคลเวียร์ต ่า ซ่ึงผลเสียของอะ
ไซโคลเวียร์คือมีการออกฤทธ์ิทางชีวภาพต ่าเน่ืองจากมีข้อจ ากัดในการละลายของตวัยา สูตร
โครงสร้างของอะไซโคลเวยีร์ C8H11N5O3 ไดจ้ากการแยกสารอะไซโคลเวียร์ออกจากอะไซโคลเวียร์
ยาตา้นไวรัสเฮอร์พีท ผลึกมีลกัษณะเป็นแผน่บางๆโดยใชน้ ้ าเป็นตวัท าละลายและผลึกเด่ียวจดัอยูใ่น
ระบบไตรคลินิกหมู่ Pī มีแกนเอยาว 6.8996(6) องัสตรอม แกนบียาว 11.4170(9) องัสตรอม และ
แกนซี ยาว 15.0806(13) องัสตรอม ท ามุมแอลฟา 82.595(7) องศา มุมเบตา้ 82.395(6) องศา มุม
แกมมา 89.368(6) องศา ท่ีอุณหภูมิ 293(2) เคลวิน โครงสร้างของผลึกประกอบดว้ยอะไซโคลเวียร์
สองโมเลกุลคือโมเลกุลเอและบี และน ้าส่ีโมเลกุลต่อหน่ึงหน่วยเซลล์ โดยท่ีวงแหวนของเบสกวันีน 
เช่ือมต่อกนัโดยใชพ้นัธะไฮโดรเจนของ C–H···O, N–H···N และ N–H···O ท าให้เกิดสายคล่ืนท่ียาว
ไม่มีท่ีส้ินสุดในหน่ึงมิติทิศทางตั้งฉากกบัแกนเอ ส่วนหางของอะไซโคลเวียร์โมเลกุลบีในสายคล่ืน
เช่ือมต่อกบัส่วนหางของอะไซโคลเวียร์โมเลกุลบีในสายคล่ืนท่ีใกลก้นัดว้ยพนัธะไฮโดรเจนแบบ
แยกเป็นสองทิศทางท าให้เกิดโครงสร้างสองมิติ โดยท่ีโครงข่ายสองมิติท่ีใกลก้นัเช่ือมต่อกนัโดย
การเรียงซ้อนผ่านกวันีนเพื่อสร้างโครงสร้างสามมิติ โดยท่ีระยะห่างระหว่างวงแหวนกวันีนของ
โมเลกุลเอ/บีเท่ากบั 3.2950 (13) องัสตรอม และโมเลกุลบี/เอเท่ากบั 3.3925(18) องัสตรอม กลุ่มของ
น ้ าจดัเรียงตวัแบบสายริบบิ้นยาวไม่มีท่ีส้ินสุดเกิดจากการเช่ือมต่อเป็นสายโซ่ยาว ·[·O2–H···O1–
H···O3–H···O4–H·] ของน ้ าและอะไซโคลเวียร์ในรูปวงแหวนห้าเหล่ียมสลบักนัผ่านเขา้ไปใน
ช่องว่าง สายของวงแหวนห้าเหล่ียมประกอบด้วยลวดลายท่ีสลับกันแบบ 5

5 (10)R ของพนัธะ
ไฮโดรเจนท่ีแข็งแรงซ่ึงในวงห้าเหล่ียมประกอบดว้ยหน่ึงออกซิเจนของกลุ่มคาร์บอนิลหรือกลุ่มไฮ
ดรอกซิล การเกิดรูปแบบวงแหวนห้าเหล่ียมท่ีมัน่คงท าให้เกิดโครงสร้างซุปราโมเลคิวลาร์ในสาม
มิติ 
 ไตรไซคลิกอะไซโคลเวียร์มีสูตรโมเลกุลคือ C11H13N5O3 มีการรายงานว่าประกอบดว้ยน ้ า
สองโมเลกุล ซ่ึงในการน าโครงสร้างเดิมของไตรไซคลิกอะไซโคลเวียร์ถูกน ามาปรับปรุงให้มี
รูปแบบของโครงสร้างท่ีดีข้ึนโดยใช้ขอ้มูลจากเอกสารอา้งอิง โดยการอธิบายเพิ่มเติมในส่วนของ
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ความผดิปกติของไฮโดรเจนอะตอม ไตรไซคลิกอะไซโคลเวยีร์กบัสองโมเลกุลของน ้ าเช่ือมขยายไป
ในทุกทิศทางดว้ยพนัธะไฮโดรเจนท่ีแข็งแรงประกอบเป็นโครงสร้างซุปราโมเลคิวลาร์โมเลกุลของ
น ้าโดยจดัเรียงตวัเป็นกลุ่มของน ้ าทั้งหมดแปดโมเลกุลดว้ยพนัธะไฮโดรเจนระหวา่งน ้ าสองโมเลกุล
ท่ีมีความยาวพนัธะ [O···O] เท่ากบั 2.81 องัสตรอม เช่ือมต่อกนัผา่นจุดผกผนั กลุ่มของน ้ ามีปฏิกิริยา
กบัโครงข่ายไตรไซคลิกอะไซโคลเวียร์ดว้ยพนัธะไฮโดรเจน O–H···O และ O–H···N กลายเป็นส่วน
หน่ึงของโครงข่ายสามมิติ ความผิดปกติอย่างไม่เป็นไปตามสถิติในองค์ประกอบหลักสามารถ
อธิบายได้โดยเกิดจากพนัธะไฮโดรเจน C–H···O ท่ีต าแหน่งของอะตอมท่ีผิดปกติและเกิดพนัธะ
ไฮโดรเจนท่ีไม่ชัดเจนท่ีออกซิเจนในต าแหน่งอ่ืน และเกิดพนัธะไฮโดรเจนท่ีอ่อน C–H···O ท่ี
ต าแหน่งของอะตอมท่ีผดิปกติในองคป์ระกอบรองของส่วนหาง  
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SUPRAMOLECULAR STRUCTURE/ HERPES ANTIVIRAL AGENT/ 

DISORDER/ REREFINEMENT 

 

 Acyclovir is an antiviral drug used to treat herpes simplex virus type 1 (HSV-

1), herpes simplex virus type 2 (HSV-2), and varicella-zoster virus (VZV) infections. 

Advantages of acyclovir are low cytotoxicity and low HSV resistance to acyclovir. 

One disadvantage is low bioavailability, perhaps partially due to low solubility. 

Acyclovir, C8H11N5O3 was separated from acyclovir drug. Thin plates of the 

dihydrate, obtained from water solvent, crystallized in the triclinic space group Pī, 

with cell dimensions, a = 6.8996(6) Å, b = 11.4170(9) Å, c = 15.0806(13) Å, α = 

82.595(7)º, β = 82.395(7)º, γ = 89.368(7)º, V = 1167.65(17) Å
3
 at 293(2) K. The 

crystal lattice contains two crystallographically independent acyclovir molecules and 

four water molecules in the asymmetric unit. The guanine bases of the two 

independent molecules join via CH···O, NH···N, and NH···O hydrogen bonds 

into 1D infinite wave-like chains. The chains interconnect to create 2D sheet 

networks perpendicular to the a axis via bifurcated hydrogen bonds to the side chain 

of one of the independent acyclovir molecules. The adjacent 2D sheet networks 

connect together to create 3D networks through guanine stacking with average 

distances of 3.2950(13) Å for A/B and 3.3925(18) Å for B/A. The water molecules 
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form infinite serpentine chains, ·[·O2H···O1H···O3H···O4H·], that propagate 

through channels parallel to the a axis in the network. The chains consist of 

alternating 5

5 (10)R motifs containing one oxygen atom of a carbonyl group and one 

hydroxyl group, respectively, to make stable pentagonal forms which further stabilize 

the strongly hydrogen bonded 3D supramolecular network.  

 Tricyclic acyclovir, C11H13N5O3, has been reported as the dihydrate. The 

structure has been rerefined based on the literature data, and an improved model 

describing additional hydrogen atom disorder is presented. Tricyclic acyclovir 

dihydrate assembles into a supramolecular structure utilizing both drug and water 

molecules with extensive, strong hydrogen bond interactions in all directions. The 

solvent water molecules form an (H2O)8 cluster through a strong hydrogen bond 

(d[O···O] = 2.81 Å) between two water molecules across an inversion center. The 

water clusters interact with the tricyclic acyclovir network using strong OH···O and 

OH···N interactions, thereby becoming an integral part of the 3D hydrogen bonded 

network. A nonstatistical disorder in the side chain can be explained by clear CH···O 

preferences for the major component at two atom sites, no clear preference at the other 

oxygen atom site, and a weak CH···O preference at one minor component site. 
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