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Уточнение силовых полей, особенно электростатической их составляющей является важной задачей для повышения 
качества предсказания структурных параметров и энергетики взаимодействия между биомишенью и лигандом, что 
является ключевым фактором моделирования биологической активности молекул. В классических силовых полях на 
сегодняшний день используется главным образом приближение изотропных атомных потенциалов для моделирования 
электростатических взаимодействий. Однако для дальнейшего уточнения картины взаимодействий и построения силовых 
полей нового поколения, способных описывать более тонкие эффекты, необходима анизотропная модель атома. Одним 
из стандартных подходов для описания анизотропии свойств является мультипольное разложение, которое позволяет 
улучшать модели систематическим образом до достижения необходимой точности. 

Для повышения точности описания галогенового и халькогенового связывания нами была предложена мультипольная 
анизотропная модель атомов галогенов и серы. Предложенная модель успешно продемонстрирована, в частности, на 
примере хорошего воспроизведения разностей свободных энергий сольватации для серии галоидзамещенных соединений. 
В настоящее время подобные подходы развиваются нами для атомов азота и фосфора как важнейших органогенных 
элементов. Систематичность разрабатываемого подхода и его согласованность с существующими силовыми полями 
позволяет применять его в рамках общепринятых протоколов поиска и разработки лекарств.
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