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The results of theoretical calculations of the interaction process of the components of the 

drug coating of biliary stents-polyvinylpyrrolidone, carbon nanotubes, doxorubicin, per-

formed using the quantum chemical method of MNDO. It is proved that such a complex is 

stable. 

 

В качестве лекарственного покрытия для медицинских желчевыводящих 

стентов было предложен лекарственный комплекс на основе полимера поливи-

нилпирролидона с лекарственным препаратом доксорубицином, допированном 

углеродными нанотрубками [1-3].   

 Для доказательства эффективности подобного комплекса и изучения меха-

низмов процессов нами были выполнены расчеты процесса взаимодействия ПВП 

с компонентами покрытия с использованием квантово-химического метода 

MNDO [4]. Для расчетов использованы программные пакеты Gamesse, Gaussyan, 

GaussView. Были изучены процессы взаимодействия в сложном комплексе "по-

ливинилпирролидон + углеродная нанотрубка + доксорубицин". Процесс моде-

лировался пошаговым приближением фрагмента ПВП, состоящего из трех струк-

турных единиц, к адсорбционному комплексу «УНТ + доксорубицин» (рис.1а). 

Энергия взаимодействия, или энергия адсорбции, рассчитывается по формуле:  

E_адс=E_(ад.к)-(E_адсорбат+E_адсорбент) 

В результате выполненных расчетов была получена зависимость, представ-

ленная на рис.1б. Анализ кривой показал, что на ней присутствует минимум, со-

ответствующий расстоянию 2,4 Å и энергии  E_адс=-0,48 еВ , иллюстрирующий 

возникновение адсорбционного взаимодействия с образованием устойчивого 

комплекса "поливиниллпирролидон + углеродная нанотрубка + доксорубицин", 

являющегося основой лекарственного покрытия медицинских билиарных стен-

тов. 
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Рис. 1. а) модель оптимизированного комплекса "доксорубицин + УНТ + ПВП"; б) 

энергетическая кривая взаимодействия ПВП с комплексом "УНТ + доксорубицин", 

приводящего к образованию сложного комплекса. 
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This article presents the results of research of the algorithm by which pursuit of one sim-

plest organism by another can be described. The dependence of the accuracy of this algorithm 

on various parameters as well as the ways of its optimization are investigated. 
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