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Аннотация. В рамках данной работы проведено компьютерное квантово-химическое 

моделирование стабилизации основного карбоната магния молекулами биополимеров: 

гидроксиэтилцеллюлозой, метилцеллюлозой, хитозаном и гиалуроновой кислотой. Моделирование 
проводилось посредством соединения основного карбоната магния и биополимера через атом 

магния и различные функциональные группы, соответственно. В результате анализа данных, 

полученных в ходе компьютерного квантово-химического моделирования, установлено, что 

стабилизация основного карбоната магния биополимерами является энергетически выгодной 
(∆E > 736 ккал/моль) и химически стабильной (0,034 ≤ η ≤ 0,075 эВ). Также определена 

оптимальная конфигурация взаимодействия основного карбоната магния с каждых биополимеров. 

В результате установлено, что стабилизация основного карбоната магния хитозаном, в случае 
которой взаимодействие происходит через гидроксильную группу, присоединённую к C3 остатка 

глюкозамина, обладает оптимальными значениями разницы энергии (∆E = 736,224 ккал/моль) и 

химической жёсткости (η = 0,059 эВ) по сравнению с другими биополимерами. 
Ключевые слова: основной карбонат магния, биополимеры, компьютерное квантово-

химическое моделирование, хитозан 
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Abstract. As part of this work, computer quantum chemical modeling of the stabilization of basic 

magnesium carbonate by biopolymer molecules: hydroxyethylcellulose, methylcellulose, chitosan and 
hyaluronic acid was carried out. The simulation was carried out by combining the basic magnesium 

carbonate and biopolymer through a magnesium atom and various functional groups, respectively.  As a 

result of the analysis of data obtained during computer quantum chemical modeling, it was found that the 
stabilization of basic magnesium carbonate by biopolymers is energetically advantageous (∆E > 736 

kcal/mol) and chemically stable (0.034 ≤ η ≤ 0.075 eV). The optimal configuration of the interaction of the 

basic magnesium carbonate with each biopolymer has also been determined.  As a result, it was found that 

the stabilization of the basic magnesium carbonate by chitosan, in which the interaction occurs through a 
hydroxyl group attached to the C3 of the glucosamine residue, has optimal values of the difference in energy 

(∆E = 736.224 kcal/mol) and chemical hardness (η = 0.059 eV) compared with other biopolymers. 
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chitosan 
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Введение. В настоящее время наноразмерные материалы находят широкое 

применение в области медицины, косметологии, сельского хозяйства, электроники, 

химической и пищевой промышленности. Это обусловлено уникальными свойствами 

материалов в наноразмерном состоянии, такими как увеличение площади поверхности 

частиц, а вследствие увеличение реакционной способности, вариативность свойств в 

зависимости от состава, что открывает широкие возможности использования 

наноматериалов [1].  

Одним из перспективных наноразмерных материалов для производства удобрений, 

имплантатов, пищевых продуктов являются карбонаты эссенциальных микроэлементов. 

Так, в работе [2] описан биосинтез наноразмерного карбоната магния и карбоната кальция 

на основе экстракта листьев Моринги масличной (лат. Moringa oleifera) и было доказано 

положительное влияние наноудобрений на основе наночастиц карбоната магния и 

карбоната кальция на рост биомассы арахиса и его урожайность. Также в работе [3] 

разработаны гидрогели геллановой камеди, которые используются в качестве 

биоматериалов каркаса, способствующих регенерации межпозвоночных дисков. 

Полученные гидрогели были минерализированы карбонатами кальция и магния. В 

результате установлено, что минерализация геллановой камеди карбонатами кальция и 

магния приводит к повышению адгезии и понижению цитотоксичности. 

Структуры, содержащие биополимеры и карбонаты различных микроэлементов 

улучшают характеристики различных биоматериалов, используемых для регенерации 

костной ткани [4–7]. В связи с этим перспективным направлением является исследование 

процесса стабилизации карбонатов различных микроэлементов молекулами биополимеров. 

К примеру, в работе [8] проведён синтез наночастиц карбонатов кальция и магния в 

присутствие полиакриловой кислоты. В результате исследования установлено, что 

полиакриловая кислота оказывает стабилизирующее действие на частицы, уменьшая их 

размер и замедляя процесс кристаллизации. Также в работе [9] получены осадки карбонатов 

кальция и магния в растворах полиэтиленгликоля. Установлено, что полиэтиленгликоль 

приводит к сохранению фазового состава осадка, повышению седиментационой 

устойчивости дисперсий карбонатов кальция и магния. 

Таким образом, целью данной работы является проведение компьютерного 

квантово-химического моделирования стабилизации основного карбоната магния 

молекулами биополимеров. 

Материалы и методы исследований. Экспериментальная часть. Компьютерное 

квантово-химическое моделирование стабилизации основного карбоната магния 
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молекулами биополимеров проводилось путём соединения основного карбоната магния 

через атом металла с биополимером через различные функциональные группы 

(гидроксильная группа, этилгидроксильная группа, аминогруппа, карбоксильная 

группа) [10 – 13]. В качестве биополимеров рассматривали гидроксиэтилцеллюлозу, 

метилцеллюлозу, хитозан и гиалуроновую кислоту [14–17]. 

Компьютерное квантово-химическое моделирование проводилось в программном 

обеспечении QChem с использованием молекулярного редактора IQmol. Расчёты 

проводились на оборудовании центра обработки данных (Schneider Electric) ФГАОУ ВО 

Северо-Кавказского федерального университета с использованием следующих параметров 

построения: расчет – Energy, метод – B3LYP, базис – 6-31G*, convergence – 5, силовое поле 

– Ghemical [18 – 20]. 

В результате компьютерного квантово-химического моделирования рассчитаны 

значения полной энергии молекулярной системы (E), энергии высшей заселенной 

молекулярной орбитали (EHOMO), энергии низшей свободной молекулярной орбитали 

(ELUMO), разница энергии биополимера и молекулярной системы «основной карбонат 

магния + биополимер» (∆E) и химическая жёсткость (η) [21, 22]. 

Результаты исследований и их обсуждение. В результате компьютерного 

квантово-химического моделирования стабилизации основного карбоната магния 

молекулами биополимеров получены квантово-химические расчёты, представленные в 

таблице 1. 

 
Таблица 1 – Результаты компьютерного квантово-химического моделирования стабилизации 

основного карбоната магния молекулами биополимеров 

Table 1 – Results of computer quantum-chemical modeling of the stabilization of basic magnesium carbonate 

by biopolymer molecules 

Молекулярная система Взаимодействие с 

биополимером 

E, 

ккал/мол

ь 

∆E, 

ккал/моль 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

Гидроксиэтилцеллюлоз

а 

– -2220,750 – -0,235 0,041 0,138 

Метилцеллюлоза – -1455,031 – -0,229 0,041 0,135 

Хитозан – -1258,049 – -0,225 0,030 0,128 

Гиалуроновая кислота – -1429,434 – -0,232 -0,002 0,115 

Основной карбонат 

магния +  

гидроксиэтилцеллюлоз

а 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C6 

остатка глюкозамина 

-2956,923 736,173 -0,174 -0,061 0,057 

Через гидроксильную 
группу, 

присоединённую к C3 

остатка глюкозамина 

-2956,920 736,170 -0,173 -0,057 0,058 

Через аминогруппу, 

присоединённую к C2 

остатка глюкозамина 

-2956,923 736,173 -0,166 -0,045 0,061 

Основной карбонат 

магния +  

метилцеллюлоза 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C3 

остатка 

глюкопиранозы 

-2191,190 736,159 -0,164 -0,047 0,059 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C4 

остатка 
глюкопиранозы 

-2191,205 736,174 -0,157 -0,058 0,050 

Основной карбонат 

магния + хитозан 

Через гидроксильную 

группу, 

-1994,103 736,054 -0,179 -0,111 0,034 
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Молекулярная система Взаимодействие с 

биополимером 

E, 

ккал/мол

ь 

∆E, 

ккал/моль 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

присоединённую к C6 

остатка глюкозамина 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C3 

остатка глюкозамина 

-1994,273 736,224 -0,182 -0,064 0,059 

Через аминогруппу, 

присоединённую к C2 

остатка глюкозамина 

-1994,104 736,055 -0,156 -0,048 0,054 

Основной карбонат 
магния + гиалуроновая 

кислота 

Через карбоксильную 
группу, 

присоединённую к C6 

остатка глюкуроновой 

кислоты 

-2165,622 736,188 -0,162 -0,049 0,057 

Основной карбонат 

магния + гиалуроновая 

кислота 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C3 

остатка глюкуроновой 

кислоты 

-2165,591 736,157 -0,173 -0,055 0,059 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C2 

остатка глюкуроновой 
кислоты 

-2165,449 736,015 -0,199 -0,050 0,075 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C4 

остатка N-

ацетилглюкозамина 

-2165,497 736,063 -0,155 -0,045 0,055 

Через гидроксильную 

группу, 

присоединённую к C6 

остатка N-

ацетилглюкозамина 

-2165,499 736,065 -0,164 -0,059 0,053 

Через вторичную 

аминогруппу в 

ацетамидном 
радикале, 

присоединённом к C2 

остатка N-

ацетилглюкозамина 

-2165,518 736,084 -0,156 -0,040 0,058 

 

На основе полученных данных можно сделать вывод, что стабилизация основного 

карбоната молекулами биополимеров является энергетически выгодной (∆E > 736 

ккал/моль), а так же химически стабильными (0,034 ≤ η ≤ 0,075 эВ). Также исходя из 

полученных результатов определены оптимальные конфигурации взаимодействия 

основного карбоната магния с биополимерами.  

Так, оптимальным взаимодействием гидроксиэтилцеллюлозы с основным 

карбонатом магния (∆E = 736,173 ккал/моль, η = 0,061 эВ) является соединение через 

этилгидроксильную группу, присоединённую к C6 остатка глюкопиранозы, представленное 

на рисунке 1. 
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в     г     д 

Рисунок 1 – Результаты моделирования взаимодействия молекул гидроксиэтилцеллюлозы и 

основного карбоната магния через этилгидроксильную группу, присоединённую к C6 остатка 

глюкопиранозы в гидроксиэтилцеллюлозе 

а – модель молекулярного комплекса; б – распределение электронной плотности; в – высшая 

заселённая молекулярная орбиталь;  

г – низшая свободная молекулярная орбиталь; д – расшифровка атомов 

Figure 1 – Results of modeling the interaction of hydroxyethyl cellulose molecules and basic magnesium 

carbonate through the ethyl hydroxyl group attached to C6 of the glucopyranose residue  

in hydroxyethyl cellulose 

a – model of the molecular complex; b – electron density distribution; c – highest occupied molecular orbital; 

d – lowest unoccupied molecular orbital; d – decoding of atoms 

 

Оптимальным взаимодействием метилцеллюлозы с основным карбонатом 

магния (∆E = 736,159 ккал/моль; η = 0,059 эВ) является соединение через гидроксильную 

группу, присоединённую к C3 остатка глюкопиранозы, представленное на рисунке 2. 
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Рисунок 2 – Результаты моделирования взаимодействия молекул метилцеллюлозы и основного 

карбоната магния через гидроксильную группу, присоединённую к C3 остатка глюкопиранозы в 

метилцеллюлозе 

а – модель молекулярного комплекса; б – распределение электронной плотности; в – высшая 

заселённая молекулярная орбиталь; г – низшая свободная молекулярная орбиталь; 

е – расшифровка атомов  

Figure 2 – Results of modeling the interaction of methylcellulose molecules and basic magnesium carbonate 

through the hydroxyl group attached to C3 of the glucopyranose residue in methylcellulose 

a – model of the molecular complex; b – electron density distribution; c – highest occupied molecular orbital; 

d – lowest unoccupied molecular orbital; e – decoding of atoms 

 

Оптимальным взаимодействием хитозана с основным карбонатом магния 

(∆E = 736,224 ккал/моль; η = 0,059 эВ) является соединение через гидроксильную группу, 

присоединённую к C3 остатка глюкозамина, представленное на рисунке 3. 

 

 
а      б 
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Рисунок 3 – Результаты моделирования взаимодействия молекул хитозана и основного карбоната 

магния через гидроксильную группу, присоединённую к C3 остатка глюкозамина в хитозане 

а – модель молекулярного комплекса; б – распределение электронной плотности; в – высшая 

заселённая молекулярная орбиталь; г – низшая свободная молекулярная орбиталь;  

е – расшифровка атомов 

Figure 3 – Results of modeling the interaction of chitosan molecules and basic magnesium carbonate through 

the hydroxyl group attached to C3 of the glucosamine residue in chitosan 

a – model of the molecular complex; b – electron density distribution; c – highest occupied molecular orbital; 

d – lowest unoccupied molecular orbital; e – decoding of atoms 

 

При взаимодействии основного карбоната магния с гиалуроновой кислотой 

оптимальным взаимодействием (∆E = 736,157 ккал/моль; η = 0,059 эВ) является соединение 

через карбоксильную группу, присоединённую к C3 остатка глюкуроновой кислоты, 

представленное на рисунке 4. 

 
а      б 

  
в     д     е 

Рисунок 4 – Результаты моделирования взаимодействия молекул гиалуроновой кислоты и основного 

карбоната магния через гидроксильную группу, присоединённую к C3 остатка глюкуроновой кислоты 

в гиалуроновой кислоте 

а – модель молекулярного комплекса; б – распределение электронной плотности; в – высшая 

заселённая молекулярная орбиталь; г – низшая свободная молекулярная орбиталь; 
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е – расшифровка атомов 

Figure 4 – Results of modeling the interaction of hyaluronic acid molecules and basic magnesium carbonate 

through the hydroxyl group attached to C3 of the glucuronic acid residue in hyaluronic acid 

a – model of the molecular complex; b – electron density distribution; c – highest occupied molecular orbital; 

d – lowest unoccupied molecular orbital; e – decoding of atoms 

 

Также исходя из полученных данных можно сделать вывод, что основной карбонат 

магния, стабилизированный хитозаном путём взаимодействия атома магния с 

гидроксильной группой, присоединённой к C3 остатка глюкозамина в хитозане, обладает 

оптимальными значениями разницы энергии и химической стабильности.  

Заключение. В результате компьютерного квантово-химического моделирования 

стабилизации основного карбоната магния молекулами биополимеров, определены 

оптимальные конфигурации взаимодействия основного карбоната магния и биополимеров. 

Также на основе полученных данных установлено, что оптимальным стабилизатором для 

основного карбоната магния является хитозан. 
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