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	Рисунок 1. Пентамер хитозана.


Известно, что хитозан является удобной основой для создания лекарственных препаратов с пролонгированным действием, в силу доступности и высокой биосовместимости хитозана. Показано, что растворимость таких пленок сильно зависит от условий их формирования, например, пленки, полученные в присутствии сульфат анионов, не растворимы и не деградируют к моменту окончания лечения. В данной работе с использованием полуэмпирического приближения RM1 были рассмотрены конформационные особенности полимерной цепи, возникающие при взаимодействиях хитозана с гидросульфат анионом. Хитозан (рис. 1) был рассмотрен в виде пентамера, количественным параметром являлась длина цепи L, оцениваемая по расстоянию между атомами C41 и C15.
	Таблица 1.

Изменение длины цепи хитозана при взаимодействии с серной кислотой.

	n

∆ L(C41-C15)

Степень сжатия

A

-2.762

14.12%

B

-2.779

14.20%

C

-2.594

13.26%

A-B

-2.741

14.01%

A-C

-2.828

14.45%

A-D

-3.247

16.60%

A-E

-3.231

16.51%

B-C

-3.181

16.26%

B-D

-4.030
20.60%

A-C-E

-2.573

13.15%

A-D-E

-3.269

16.71%

B-C-D

-3.687

18.84%

B-C-E

-3.181

16.26%

B-D-E

-3.929

20.08%

C-D-E

-4.272

21.83%

A-B-D-E

-3.484

17.81%

A-C-D-E

-3.613

18.47%

B-C-D-E

-3.571

18.25%

A-B-C-D-E

-5.156

26.35%




При добавлении гидросульфат ионов серной кислоты ∆L значительно уменьшается и становится равным ∆L=-5.156 Å для случая полного протонирования пентамера (табл. 1). Было обнаружено, что гидросульфат ион способен связывать между собой две аминогруппы хитозана, что способствует      сворачиванию макромолекулярного клубка и, соответственно, уменьшению расстояния между C41 и C15 атомами. 
Таким образом, как показали проведенные расчеты, добавление гидросульфат ионов к хитозану приводит к существенным изменениям конформационного состояния хитозана. В присутствии серной кислоты макромолекула представляет собой свернутый клубок. Изменения, имеющие место в конформационном состоянии хитозана в присутствие гидросульфат ионов, позволяют рассматривать серную кислоту и ее производные в качестве модификаторов данного полимера, приводящие к уменьшению его растворимости.
