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Заживление ран – процесс, сопряжённый рисками развития инфекций. Это может повлечь за собой замедление регенерации ткани, образование биоплёнок. Поли-є-капролактон (PCL), универсальный и перспективный биоматериал синтетического происхождения, в настоящее время широко используется в приложениях для заживления ран, в том числе шовного материала. Для улучшения биосовместимости и повышения антибактериальных свойств поликапролактон модифицируют с помощью различных функциональных групп. Антибиотики, включённые в шовный материал, концентрируются локально, предотвращают развитие бактерий и минимизируют побочные эффекты на весь организм. 
В данной работе мы изучили влияние изменения поверхности PCL на связывание с антибиотиками методом сильной связи на основе функционала плотности (DFTB) параметризованный 3ob для расчёта биологических и органических молекул в программном пакете DFTB+. Для исследования были выбраны антибиотики, входящие в состав комбинированного антибактериального препарата для наружного применения банеоцин – бацитрацин и неомицин. В качестве модельных структур рассматривались подложки из чистого поликапролактона (PCL), а также модифицированные группами COOH путем плазменной обработки (PCL-COOH) и активированные EDC (PCL-COOHEDC). Структуры бацитрацина и неомицина взяты из открытого банка данных PubChem (CID 10909430 и 8378, соответственно).
Введение карбоксильных (-COOH) и EDC-активированных карбоксильных (‑COOHEDC) групп на поверхность PCL значительно повышает сродство связывания антибиотиков. Об этом свидетельствуют повышенные энергии связывания и переноса заряда, наблюдаемые в модифицированных системах по сравнению с нетронутым материалом PCL. Образование сетей водородных связей и электростатических взаимодействий играет решающую роль в облегчении физической адсорбции, при этом энергия связывания варьируется от -0,09 эВ (немодифицированный PCL) до -0,77 эВ (PCL-COOHEDC) для бацитрацина и от -0,09 эВ (PCL) до -0,60 эВ (PCL-COOH) для неомицина. Химическая адсорбция, включающая образование амидных связей, также энергетически благоприятна, особенно на поверхности PCL, активированной EDC. Образование амидных связей сопровождается перераспределением заряда преимущественно через связь C1-N. Результаты теоретических исследований подтверждаются экспериментальными данными.
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