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Гепарин представляет собой природный полисахарид из семейства гликозаминогликанов, который широко распространен в медицине в качестве антикоагулянта прямого действия. Участок полимерной цепи, ответственный за антикоагулянтную активность, хорошо изучен [1]. Гепарин обладает сложной структурой. Использование биологических источников для получения гепарина приводит к изменчивости структуры и возможному присутствию структурных аналогов, не проявляющих антикоагулянтную активность. Таким образом, вышеперечисленные факторы значительно усложняют контроль качества гепарина и препаратов на его основе.
Для контроля качества гепарина сегодня активно используют сложные лабораторные методы, включающие ЯМР спектроскопию и хроматографию. В то же время, ИК-спектроскопия в сочетании с хемометрическим анализом является новым перспективным инструментом для этой цели. Несмотря на то, что экспериментальный ИК-спектр гепарина хорошо изучен [2,3], теоретическое изучение структурных характеристик гепарина может улучшить качество интерпретации спектральных данных. Действительно, квантово-химический расчет молекул органических соединений позволяет с достаточно высокой точностью рассчитывать их ИК-спектры и проводить отнесение полос поглощения. Однако сложность и непостоянство состава гепарина затрудняют его теоретическое изучение. В этом отношении изучение свойств дисахаридных звеньев, входящих в состав гепарина, может быть полезно для более глубокого понимания и правильной интерпретации экспериментальных ИК-спектроскопических данных.
В данной работе мы провели квантово-химическое изучение ИК-спектров двенадцати теоретически возможных дисахаридных звеньев гепарина. Расчеты выполняли с использованием ограниченного метода Хартри-Фока (RHF) с базисным набором 6-311G. Мы показали, что отнесение полос и рассчитанные спектральные характеристики согласуются с данными, наблюдаемыми в экспериментальном спектре нативного гепарина. Кроме того, мы оценили влияние структуры дисахаридных звеньев на ИК-спектральный профиль. В частности, исследовали, как степень сульфатирования влияет на различия в спектральных данных.
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