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Аннотация 
В рамках данной работы с помощью компьютерного квантово-химического 

моделирования проведено определение оптимальной конфигурации тройных хелатных 

комплексов микроэлемента цинка с витамином C и незаменимыми аминокислотами. 

Рассматривалось взаимодействие атома цинка с аминокислотами через карбоксильную 

группу и аминогруппу и с витамином C через различные пары гидроксильных групп. 

Установлено, что формирование тройных комплексов цинка с витамином C и 

незаменимыми аминокислотами является возможным, что подтверждается высокой 

разницей полной энергии тройного комплекса и аминокислоты (∆E = 2449,910 ±1,345 

ккал/моль), а также значением химической жѐсткости η ≥ 0,076 эВ, свидетельствующем о 

стабильности молекулярных комплексов. Установлено, что оптимальной конфигурацией 

тройных хелатных комплексов эссенциального микроэлемента цинка с витамином С и 

незаменимыми аминокислотами является взаимодействие цинка с аскорбиновой кислотой 

через OH группык C3 и C6 атомам, и с аминокислотами через карбоксильную и аминогруппу.  

Ключевые слова: тройные хелатные комплексы, квантово-химическое 

моделирование, незаменимые аминокислоты, эссенциальные микроэлементы, витамин C 

Abstract 

Within the framework of this work, the optimal configuration of triple chelate complexes of 

the trace element zinc with vitamin C and essential amino acids was determined using computer 

quantum chemical modeling. The interaction of the zinc atom with amino acids through a carboxyl 

group and an amino group and with vitamin C through various pairs of hydroxyl groups was 

considered. It has been established that the formation of triple zinc complexes with vitamin C and 

essential amino acids is possible, which is confirmed by the high difference in the total energy of 

the triple complex and the amino acid (∆E = 2449.910 ± 1.345 kcal/mol), as well as the chemical 

 

 

 

 

 

 

 

УДК 637.521.44 

DOI: 10.37493/2307-910X.2022.4.9 
 

 

 

А. В. Блинов [A. V. Blinov],  

М. А. Пирогов [M..A.Pirogov]  

А. А. Гвозденко [A.Gvozdenko Alexey]  

А. Б. Голик [Al. B. Golik], 

А. А. Яковенко [A. A.Yakovenko], 

А. А. Блинова [A.A. Blinova] 

 

ОПРЕДЕЛЕНИЕ ОПТИМАЛЬНОЙ 

КОНФИГУРАЦИИ ТРОЙНЫХ 

ХЕЛАТНЫХ КОМПЛЕКСОВ 

ЭССЕНЦИАЛЬНОГО 

МИКРОЭЛЕМЕНТА ЦИНКА   С 

ВИТАМИНОМ С И НЕЗАМЕНИМЫМИ 

АМИНОКИСЛОТАМИ 

 

DETERMINATION OF THE OPTIMAL 

CONFIGURATION OF TRIPLE 

CHELATE COMPLEXES OF THE 

ESSENTIAL TRACE ELEMENT ZINC 

WITH VITAMIN C AND ESSENTIAL 

AMINO ACIDS 

 

mailto:gvozdenko.1999a@gmail.com


Современная наука и инновации №4 (40), 2022 

94                                                                                      Выпуск 4,2022                                                                                                

hardness value η ≥ 0.076 eV, indicating the stability of molecular complexes. It has been 

established that the optimal configuration of triple chelate complexes of the essential trace element 

zinc with vitamin C and essential amino acids is the interaction of zinc with ascorbic acid with OH 

groups attached to C3 and C6 atoms and with amino acids through the carboxyl and amino groups. 

Key words: triple chelate complexes, quantum chemical modeling, essential amino acids, 

essential trace elements, vitamin C 
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Введение 

На сегодняшний день вследствие техногенеза биосферы происходит нарушение 

биогеохимических циклов и формирование искусственных геохимических провинций, в 

которых наблюдается дефицит макро- и микроэлементов [1 – 3]. Данный процесс имеет как 

региональное, так и мировое значение. В частности, в Ленинградской области и в республике 

Карелии наблюдается дефицит йода и железа, в Ямало-Ненецком автономном округе – 

нехватка цинка и меди [4, 5].  

Эссенциальные микроэлементы улучшают транспортировку веществ в организме и 

активность некоторых ферментов [6]. Помимо положительного влияния на человеческий 

организм эссенциальные микроэлементы также благоприятно влияют на растения, 

увеличивая количество урожая, повышая устойчивость растений к засухе и болезням [7]. 

Микроэлементы являются жизненно важными для организма человека. Они обеспечивают 

нормальный кислотно-щелочной баланс, участвуют в процессах кроветворения, секреции и 

костеобразования, а также поддерживают осмотическое давление на постоянном уровне [8]. 

В частности, эссенциальный микроэлемент цинк оказывает значительное влияние на 

иммунитет человека, формирование структур мозга и нормальное развитие плода. Известно, 

что цинк является самым распространенным микроэлементом у эукариотов. Он входит в 

состав более чем 300 ферментов, ДНК-связывающих белков, транскрипционных факторов и 

большого семейства рецепторных белков [9]. По сравнению с другими тканями 

концентрация катионов цинка в мозге одна из наиболее высоких и составляет около 0,15 мМ. 

Незаменимые аминокислоты принимают участие во множестве процессов в организме 

человека, но не синтезируются в нѐм [10]. Лейцин служит для азотистого баланса обмена 

углеводов и белков, регулирует содержание сахара в крови, участвует в восстановлении 

тканей и укреплении иммунитета [11]. Метионин необходим для синтеза нуклеиновых 

кислот, гормонов, витаминов группы B12, фолиевой и аскорбиновой кислот, регулирует 

концентрацию гистамина и холестерина в крови [12, 13]. Фенилаланин участвует в синтезе 

тирозина, адреналина, дофамина, фенилэтиламина. Валин необходим для регенерации 

тканей, для поддержания азотного баланса и как источник энергии для мышечной ткани [14].  

Аскорбиновая кислота и ее металлокомплексы применяются в медицине, пищевой 

промышленности, сельском хозяйстве, ветеринарии и т.д. Аскорбат Zn(II) и аскорбат Mn(II) 

применяются в качестве кормовой добавки для сельскохозяйственных животных [15]. 

Аскорбаты K, Cr, Cu, Ca, Zn, Mg используются для создания поливитаминных комплексов 

необходимых для профессиональных спортсменов [16, 17]. Аскорбат железа применяется 

при профилактике анемии и для повышения уровня гемоглобина в крови. Кислые комплексы 

аскорбатов могут применяться в качестве промоторов роста растений [18].  

Таким образом разработка комплексных соединений, содержащих эссенциальные 

микроэлементы, незаменимые аминокислоты и витамины, является актуальным 

направлением исследований. В рамках данной работы объектом исследования являются 

тройные хелатные комплексы эссенциального микроэлемента цинка с витамином С и 

незаменимыми аминокислотами. 
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Экспериментальная часть 

Квантово-химическое моделирование тройного комплекса цинка с незаменимыми 

аминокислотами и витамином C проводилось в программе QChem с использованием 

молекулярного редактора IQmol в два этапа. На первом этапе рассматривались молекулы 

незаменимых аминокислот: валин, лейцин, изолейцин, метионин, треонин, лизин, 

фенилаламин, триптофан. Далее рассматривался процесс взаимодействия цинка с 

незаменимыми аминокислотами, проходящий через амино- и карбоксильные группы 

аминокислот, и с витамином C, проходящий через различные пары гидроксильных групп.  

Обсуждение полученных результатов 

В рамках квантово-химического моделирования проводили расчет полной энергии 

системы (E), энергии высшей заселенной молекулярной орбитали (EHOMO), энергии низшей 

свободной молекулярной орбитали (ELUMO), разницы энергии аминокислоты и тройных 

хелатных комплексов (∆E), химической жѐсткости (η) (таблица 1).  
Таблица 1 – Результаты компьютерного квантово-химического моделирования 

 

Аминокислота Тип взаимодействия с витамином C E, 

ккал/моль 

∆E, 

ккал/моль 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

1 2 3 4 5 6 7 

Валин 

 

Аминокислота -402,112 – -0,249 0,016 0,133 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-2853,304 2451,192 -0,262 0,066 0,164 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-2852,916 2450,804 -0,266 0,034 0,149 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-2853,120 2451,008 -0,270 0,085 0,178 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-2852,844 2450,732 -0,278 0,010 0,144 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-2852,970 2450,858 -0,270 0,076 0,173 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-2852,950 2450,838 -0,240 0,098 0,169 

Лейцин Аминокислота -441,397 – -0,260 0,006 0,133 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-2891,897 2450,500 -0,257 0,046 0,152 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-2891,582 2450,185 -0,252 0,091 0,172 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-2892,104 2450,707 -0,257 0,091 0,174 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-2891,843 2450,446 -0,276 0,012 0,144 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-2891,997 2450,600 -0,261 0,083 0,172 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-2891,969 2450,572 -0,236 0,085 0,161 

Изолейцин Аминокислота -441,394 – -0,247 0,018 0,133 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-2892,280 2450,886 -0,256 0,065 0,161 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-2892,004 2450,610 -0,251 0,074 0,163 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-2891,789 2450,395 -0,260 0,078 0,169 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-2892,037 2450,643 -0,271 0,078 0,175 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-2891,771 2450,377 -0,274 0,064 0,169 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-2891,626 2450,232 -0,237 0,090 0,164 

Метионин Аминокислота -800,251 – -0,232 0,006 0,119 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-3251,506 2451,255 -0,249 0,061 0,155 
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Аминокислота Тип взаимодействия с витамином C E, 

ккал/моль 

∆E, 

ккал/моль 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

1 2 3 4 5 6 7 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-3250,296 2450,045 -0,280 0,031 0,156 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-3250,551 2450,300 -0,272 0,086 0,179 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-3250,490 2450,239 -0,280 0,070 0,175 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-3250,422 2450,171 -0,241 0,063 0,152 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-3250,415 2450,164 -0,243 0,087 0,165 

Треонин Аминокислота -438,015 – -0,248 0,006 0,127 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-2889,128 2451,113 -0,280 0,052 0,166 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-2887,832 2449,817 -0,255 0,043 0,149 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-2888,843 2450,828 -0,264 0,067 0,166 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-2888,813 2450,798 -0,282 0,059 0,171 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-2888,771 2450,756 -0,271 0,090 0,181 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-2888,800 2450,785 -0,216 0,092 0,154 

Лизин Аминокислота -496,481 – -0,177 -0,024 0,077 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-2946,615 2450,134 -0,248 0,053 0,151 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-2946,794 2450,313 -0,284 0,045 0,165 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-2947,080 2450,599 -0,258 0,092 0,175 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-2946,846 2450,365 -0,277 0,014 0,146 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-2947,082 2450,601 -0,271 0,082 0,177 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-2946,912 2450,431 -0,244 0,092 0,168 

Фенилаланин Аминокислота -554,424 – -0,240 0,002 0,121 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-3004,707 2450,283 -0,258 0,066 0,162 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-3004,359 2449,935 -0,257 0,086 0,172 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-3004,230 2449,806 -0,251 0,010 0,131 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-3004,452 2450,028 -0,253 0,075 0,164 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-3004,425 2450,001 -0,267 0,091 0,179 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-3004,340 2449,916 -0,246 0,095 0,171 

Триптофан Аминокислота -685,684 – -0,195 -0,035 0,080 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C3 атомам 

-3135,422 2449,738 -0,263 0,066 0,165 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C5 атомам 

-3135,080 2449,396 -0,282 0,043 0,163 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C2 и C6 атомам 

-3135,106 2449,422 -0,254 0,084 0,169 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C5 атомам 

-3134,672 2448,988 -0,276 0,008 0,142 
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Аминокислота Тип взаимодействия с витамином C E, 

ккал/моль 

∆E, 

ккал/моль 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

1 2 3 4 5 6 7 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C3 и C6 атомам 

-3135,188 2449,504 -0,254 0,061 0,158 

Через OH группы, присоединѐнные к 

C5 и C6 атомам 

-3134,249 2448,565 -0,234 0,082 0,158 

При анализе данных, полученных из таблицы 1, установлено, что все представленные 

соединения являются энергетически выгодными (∆E = 2449,910 ±1.345 ккал/моль). 

Наибольшей разницей энергии (∆E = 2451,255 ккал/моль) обладает комплекс 

аскорбатометионинат цинка, где взаимодействие с аскорбиновой кислотой происходит через 

OH группы, присоединѐнные к C2 и C3 атомам, а с метионином – через карбоксильную и 

аминогруппу (рисунок 1). Тройные комплексы аскорбиновой кислоты, эссенциальных 

микроэлементов и незаменимых аминокислот обладают значением химической жѐсткости 

η ≥ 0,076 эВ, что свидетельствует о стабильности данных молекулярных комплексов. Так 

наибольшим значением химической жѐсткости (η = 0,181 эВ) обладает аскорбатотреонинат 

цинка, в котором взаимодействие цинка с аскорбиновой кислотой происходит через OH 

группы, присоединѐнные к C3 и C6 атомам, а с треонином – через карбоксильную и 

аминогруппы (рисунок 2).  

 
а      б 

 
в      г 

 
д      е 

 

Рисунок 1 – Результаты моделирования аскорбатометионинат цинка, в котором взаимодействие 

происходит через OH группы, присоединѐнные к C2 и C3 атомам: а – модель молекулярного комплекса; б 

– распределение электронной плотности; в – градиент распределения электронной плотности; г – 

расшифровка атомов; д – высшая заселѐнная молекулярная орбиталь HOMO; е – низшая свободная 

молекулярная орбиталь LUMO 
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а      б 

 
в      г 

 
д      е 

Рисунок 2 – Результаты моделирования аскорбатотреонината цинка, в котором взаимодействие цинка с 

аскорбиновой кислотой происходит через гидроксильные группы, присоединѐнные к C3 и C6 атомам: а – 

модель молекулярного комплекса; б – распределение электронной плотности; в – градиент 

распределения электронной плотности; г – расшифровка атомов; д – высшая заселѐнная молекулярная 

орбиталь HOMO; е – низшая свободная молекулярная орбиталь LUMO 

 

Установлено, что оптимальной конфигурацией тройных хелатных комплексов 

эссенциального микроэлемента цинка с витамином С и незаменимыми аминокислотами 

является взаимодействие цинка с аскорбиновой кислотой через OH группы, присоединѐнные 

к C3 и C6 атомам, и с аминокислотами через карбоксильную и аминогруппу.  

Заключение 

В результате квантово-химического компьютерного моделирования установлено, что 

все представленные взаимодействия цинка с аскорбиновой кислотой и незаменимыми 

аминокислотами являются энергетически выгодными и химически стабильными. 

Наибольшим значением разницы энергии обладает аскорбатометионинат цинка, а 
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наибольшей химической жѐсткостью – аскорбатотреонинат цинка. Анализ полученных 

результатов позволил сделать вывод, что оптимальной конфигурацией тройных хелатных 

комплексов эссенциального микроэлемента цинка с витамином С и незаменимыми 

аминокислотами является взаимодействие цинка с аскорбиновой кислотой через OH группы, 

присоединѐнные к C3 и C6 атомам, и с аминокислотами через карбоксильную и аминогруппу.  
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