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Наружный  монослой  внешней  мембраны  грамотрицательных  бактерий  в 
основном  состоит  из липополисахаридов  (ЛПС).  ЛПС  являются  очень 
иммунногенными молекулами, попадание в кровь которых является одной из основных 
причин  септического  шока.  В  последнее  время  получили  широкое  распространение 
методы очистки  плазмы крови  от  ЛПС при  помощи аффинной хроматографии.  Для 
разработки новых сорбентов необходимо понимания деталей их взаимодействия с ЛПС, 
что требует построения модели молекулы ЛПС.

В основе модели ЛПС лежит силовое поле OPLS-AA [1].  В следствие высокой 
вариабельности структур молекул  сахаров, в  силовом поле OPLS-AA описаны не все 
встречающиеся  в  молекуле  ЛПС сочетания  атомов.  Для  отсутствующих  фрагментов 
методами квантовой  химии (КХ, [2]) были рассчитаны недостающие  параметры. Для 
этого  проблемные фрагменты были выделены из структуры ЛПС в виде небольших 
молекул, показанных на рисунке. Парциальные заряды атомов были скорректированы 
согласно  процедуре  RESP  [3].  Модифицированы  были  только  заряды  атомов, 
находящихся на стыке фрагментов, для которых в силовом поле есть полное описание. 
Новые   заряды отмечены на  рисунке  овалами.  Потенциалы двугранных углов  были 
перерассчитаны  для  фрагментов,  содержащих  сильно  заряженные  атомы,  так  как 
большие заряды очень сильно влияют на итоговый потенциал вращения торсионного 
угла. В частности, расчеты параметров были проведены для углов O-P-O-P,  O-P-O-C и 
O-C-C-O для приведенных на рисунке молекул соответственно.
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