Новая эмпирическая анизотропная модель описания электростатических взаимодействий
Титов О.И.
Студент
Московский Государственный Университет им. М.В. Ломоносова, 
химический факультет, Москва, Россия

E-mail: titovsmail@gmail.com
В молекулярном моделировании важна роль электростатических взаимодействий. Описание больших систем неэмпирическими методами на сегодняшний день невозможно, поэтому для  их описания применяют различные эмпирические схемы. Для калибровки и оценки качества таких схем широкое распространение получил молекулярный электростатический потенциал (МЭП), получаемый из неэмпирических расчетов. 

Важным является верное описание различных особенностей распределения электронной плотности (например неподеленные электронные пары), приводящих к высокой анизотропии МЭП в окрестностях атомов. Подобные эффекты придают межмолекулярным электростатическим взаимодействиям направленный характер, и во многих случаях не могут быть корректно описаны изотропным потенциалом зарядовых схем. Для описания подобных эффектов известны такие подходы как внеатомные зарядовые центры, атомные мультиполи и некоторые комбинированные решения. Однако часто подобные схемы ресурсоемки, сложно интерпретируемы, и вместе с тем недостаточно точны на расстояниях порядка Ван‑дер‑Ваальсова радуиса. Как следствие они не находят широкого применения в современном моделировании. Таким образом, задача построения интуитивно понятной и достаточно точной анизотропной модели оценки электростатических взаимодействий остается актуальной. 

Для построения новой анизотропной схемы нами был проведен анализ распределения МЭП для гидридов и фторидов элементов V, VI, VII групп 2, 3, 4 и 5 периодов периодической системы. МЭП рассчитывали методами Хартри-Фока и Меллера-Плессета 2 порядка в базисах 6-31G*, cc‑pVTZ и cc‑pVQZ для 2, 3 и 4 групп, а так же в псевдопотенциальных базисах SBKJC, cc‑pVTZ‑PP и cc‑pVQZ‑PP для 4 и 5 групп. Было проведено изучение основных закономерностей изменения МЭП при движении по группе периодической системы. Выявлены закономерности изменения МЭП при насыщении базиса, что позволило сделать обоснованный выбор эталонной схемы расчета, сочетающей точность описания потенциала и доступность для массовых расчетов.​​ На основании полученных закономерностей была предложена анизотропная схема описания МЭП на основе распределенной электронной плотности и были показаны ее преимущества по сравнению с известными моделями. 
Результаты данной работы позволят повысить качество эмпирического описания МЭП для широкого круга систем, что в свою очередь увеличит качество и надежность молекулярного моделирования. В дальнейшем мы планируем применить наши наработки к моделированию белок-лигандных взаимодействий, включающих галогеновые связи (на примере сериновых протеаз). 
