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Структура молекулы фосфатидилхолина, основные функциональные группы, ее вид в плоскости хорошо известны из литературных источников. Однако, на сегодняшний момент нет однозначных данных ни о структуре димера фосфотидилхолина, ни о самом процессе димеризации. 

В настоящей работе выполнено квантово-химическое моделирование димера фосфотидилхолина методом DFT/B3LYP с базисным набором 6-311++G(2d,2p). Для учета сольватационных эффектов использована модель предельной поляризации Томаси – PCM. Для оптимизированной структуры проведен анализ нормальных колебаний; мнимых частот не обнаружено.
Установлено, что в водном растворе мономеры фосфотидилхолина подвергаются стремительной ассоциации, поскольку контакт алифатических хвостов с водой энергетически не выгоден. Так образуется структура, в которой гидрофильные фосфотидиловые головы оказываются на поверхности (см. рис. 1). Анализ электронной плотности, характеризуемый величинами зарядов на атомах по Малликену, показал, что заряды на атомах С в холиновой группе имеют отрицательный знак и лежат в интервале от -0.132 до -0.068. Заряды на атомах Н холиновой группы положительны и лежат в интервале от 0.135 до 0.213. Заряды на атомах N равны -0.165 и -0.184. Заряды на атомах P равны 1.259 и 1.549. Заряды на атомах О в глицероловой связке отрицательны, их значения по модулю меньше, чем для зарядов на атомах О фосфатной группы. Таким образом, суммарный заряд холиновой группы положителен, что обусловлено большим числом атомов О в фосфатной группе и глицероловой связке, оттягивающих на себя электронную плотность.
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Рисунок 1. Оптимизированная структура димера фосфотидилхолина 
(H – голубой, C – желтый, O – красный, P – зеленый, N – фиолетовый).
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