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Бактериохлорофилл  является  фотосинтетическим  пигментом  зеленых  серных 
бактерий  и  его  оптические  характеристики  широко  используются  в  различных 
областях,  включая  мониторинг  физиологического  состояния  растений,  и 
биодиагностику  [1],  производные  бактериохлорофилла  изучаются  в  контексте  их 
потенциального применения в фотодинамической терапии рака (ФДТ).

В полярных растворителях, таких как метанол, бактериохлорофилл подвергается 
алломеризации, при которой выделяется мономерная форма пигмента.  Это вызывает 
изменение спектральных свойств молекул пигмента. Экспериментальные исследования 
спектров  поглощения бактериохлорофилла с разными растворителями показали,  что 
они  значительно  отличаются  по  интенсивности  [2],  что  свидетельствует  о  влиянии 
водородного связывания в этих мультикомпонентных смесях.

Нами  было  проведено  молекулярное  моделирование  комплексообразования 
бактериохлорофилла с полярными растворителями на основе расчета структур и ИК 
спектров  отдельных  молекул  и  их  комплексов  методами  теории  функционала 
плотности (ТФП) [3] с использованием функционала B3LYP [3] и базисного набора 6-
31G(d).  Были  проанализированы  параметры  водородных  связей,  образующихся  в 
двухкомпонентных  смесях  бактериохлорофилла  с  этанолом,  метанолом, 
изопропанолом и водой.

Результаты расчетов позволяют сделать вывод, что сила водородного связывания 
меняется в зависимости от растворителя, усиливаясь в порядке: изопропанол, этанол, 
метанол,  вода.  Однако их можно классифицировать по силе как средние,  близкие к 
слабым.  Имея  дело  с  множеством  молекул  бактериохлорофилла  и  растворителей, 
можно  предположить  супрамолекулярное  взаимодействие  с  большим  количеством 
водородных связей, что подтверждает эффективность использованных растворителей. 
Это исследование вносит вклад в наше понимание характеристик бактериохлорофилла 
и его взаимодействия с различными растворителями,  что может быть полезным для 
дальнейших исследований в области фотобиологии и наномедицины.
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