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По данным Всемирной организации здравоохранения сердечно-сосудистые заболевания являются одной из основных причин смертности людей на планете. Существующие на сегодняшний день антикоагулянтные препараты (гепарин, варфарин и проч.), несомненно, эффективны, но в большинстве случаев результаты терапии оставляют желать лучшего. В работе [1] с помощью методов математического моделирования химических равновесий в системе, моделирующей плазму крови, был идентифициован ряд эндогенных низкомолекулярных лигандов, обладающих выраженными антикоагулянтными свойствами. На протяжении ряда лет нами проводились исследования взаимодействий цепей высокомолекулярного гепарина (наиболее востребованного в клинике антикоагулянта) с рядом аминокислот и аденозинтрифосфорной кислотой [2-5]. Было установлено, что в зависимости от величины рН в исследуемых системах возможно образование молекулярных комплексов различного состава и устойчивости. Для оценки антикоагулянтной активности идентифицированных комплексов и были применены методы математического моделирования химических равновесий: антикоагулянтная активность молекулярного комплекса оценивалась по снижению равновесной концентрации ионов кальция в модельной системе. Основной экспериментальный метод – рН-метрическое титрование. Кроме того, выделенные продукты  подвергали ИК-спектроскопическому и элементному анализу. Расчетная часть выполнена с использованием комплекса программ AUTOEQUIL® [6]. Следует отметить, что результаты, полученные с помощью методов рН-метрического титрования и математического моделирования находятся в хорошем соответствии с результатами исследования аналогичных систем, выполненных традиционными метолами с использованием лабораторных животных. Более того, при моделировании равновесий становится возможным идентифицировать стехиометрию комплекса, что в конечном итоге позволяет оптимизировать условия его получения.
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