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Молекулы класса металлофталоцианинов используются в качестве красителей, ка-
тализаторов и биосенсоров [1]. В медицинских целях металлофталоцианины предпола-
гаются к использованию в качестве терапевтических агентов при антимикробной фо-
тодинамической терапии. В связи с этим важной задачей является изучение процессов
адсорбции октокатионного металлофталоцианина (ZnPc,8+) на бактериальной мембране
грам-отрицательных бактерий методами молекулярного моделирования.

Молекула ZnPc,8+ обладает способностью к адсорбции на отрицательно заряженной
поверхности бактериальной мембраны грам-отрицательных бактерий благодаря нали-
чию в своем составе восьми положительно заряженных остатков холина. В силу осо-
бенностей синтеза образец ZnPc,8+ представляет собой смесь изомеров с различным
положением заместителей в макроциклическом ядре. Поэтому для построения моде-
ли 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 бы-
ли предложены три принципиально различные молекулы, которые могут быть хорошо
представлены в смеси изомеров. Для каждой из этих молекул была построена тополо-
гия. Создание топологии включало в себя оптимизацию геометрии молекулы в базисе
сс-pVDZ в рамках теории функционала плотности (DFT) с гибридным функционалом
B3LYP5. Затем рассчитывался электростатический потенциал в равновесной геометрии
в точках поверхности Конноли, парциальные заряды на атомах подбирались до вос-
произведения ab initio электростатическго потенциала. Квантово-механические расчеты
были выполнены с помощью программного пакета Firefly [2], расчет точечных зарядов
на атомах был произведен на основе алгоритма RESP [3].
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