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 В настоящее время одним из наиболее перспективных методов борьбы с инфекционными заболеваниями бактериальной природы является антимикробная фотодинамическая терапия, основанная на способности некоторых классов соединений генерировать активные формы кислорода при возбуждении светом определенной длины волны. В качестве терапевтических агентов при антимикробной фотодинамической терапии используются молекулы класса октакатионных металлофталоцианинов (Pc). В связи с этим важной задачей является теоретическое и экспериментальное изучение процессов адсорбции Pc на бактериальной мембране грам-отрицательных бактерий.

 
 В структуре ЛПС выделяют три области: липид А, коровую часть и О-антигенную цепь, которая обладает наибольшей вариабельностью. Для изучения эффективности взаимодействия октахолинил Zn-фталоцианина (ZnPc) с ЛПС нами были экспериментально измерены значения дзета-потенциала для ЛПС с различными структурой и зарядом О-антигенной цепи, без и в присутствии ZnPc. Установлено, что наряду с коровой частью ЛПС заряд О-антигенной цепи имеет принципиальное значение при взаимодействии ZnPc с молекулами ЛПС.


В силу особенностей синтеза образец ZnPc представляет собой смесь изомеров с различным положением заместителей в макроциклическом ядре. Поэтому для построения модели нами были оценены наиболее вероятные позиции остатков холина в молекуле. Для этого мы рассчитали вероятности последовательного электрофильного присоединения заряженных остатков к макроциклическому ядру при помощи функций Фукуи. 


На основе функций Фукуи, а также на основе стерических соображений, нами были предложены три принципиально различные молекулы, которые могут быть представлены в смеси изомеров. Для каждой из этих молекул была построена топология. Создание топологии включало в себя оптимизацию геометрии молекулы в базисе сс-pVDZ в рамках теории функционала плотности (DFT) с трехпараметрическим потенциалом B3LYP5. Затем рассчитывался электростатический потенциал в равновесной геометрии точках поверхности Конноли и парциальные заряда на атомах подбирались до воспроизведения ab initio электростатического потенциала. Квантово-механические расчеты были выполнены с помощью программного пакета Firefly, расчет точечных зарядов на атомах был произведен на основе алгоритма RESP.
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