
Modern Science and Innovations. 2024. No. 2 (46) 

 

Issue No. 2, 2024  69 
 

1, 2, 3, 4, 5Северо-Кавказский федеральный университет, г. Ставрополь, Россия / 

North-Caucasus Federal University, Stavropol, Russia 

 

*Автор, ответственный за переписку: Зафар Абдулович Рехман, zafrehman1027@gmail.com /  

Corresponding author: Zafar A. Rekhman, zafrehman1027@gmail.com   

 

Аннотация. В рамках данной работы с помощью метода квантово-химического 

моделирования в молекулярном редакторе IQmol с использованием программы QChem проведено 

квантово-химическое обоснование обогащения молочных продуктов селенсодержащими 

наноразмерными системами. Квантово-химическое моделирование проводилось посредством 

взаимодействия атома селена с различными функциональными группами аминокислот в C-

терминальном участке κ-казеина. В качестве основных анализируемых параметров 

рассматривали разницу полной энергии последовательности аминокислот в C-терминальном 

участке κ-казеина с полной энергией взаимодействия атома селена с данной молекулярной 

структурой (∆E), а также химическую жёсткость (η). В результате установлено, что 

обогащение молочных продуктов селенсодержащими наноразмерными системами является 

энергетически выгодным (∆E ≥ 2399,650 ккал/моль) и химически стабильным (0,053 ≤ η ≤ 0,070 эВ), 

а оптимальной конфигурацией взаимодействия является соединение атома селена с C-

терминальным участком κ-казеина через гидроксильную группу серина, связанного пептидной 

связью с глутаминовой кислотой (∆E = 2400,139 ккал/моль, η = 0,070 эВ). 
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Abstract. Within the framework of this work, a quantum chemical substantiation of the enrichment 

of dairy products with selenium-containing nanoscale systems was carried out using the quantum chemical 
modeling method in the IQmol molecular editor using the QChem program. Quantum chemical modeling 

was carried out through the interaction of the selenium atom with various functional groups of amino acids 

in the C-terminal region of the K-casein. The main parameters analyzed were the difference in the total 
energy of the amino acid sequence in the C-terminal section of the K-casein with the total energy of the 

interaction of the selenium atom with a given molecular structure (∆E), as well as chemical rigidity (η). As 

a result, it was found that the enrichment of dairy products with selenium-containing nanoscale systems is 

energetically advantageous (∆E ≥ 2399.650 kcal/mol) and chemically stable (0.053 ≤ η ≤ 0.070 eV), and 
the optimal interaction configuration is the connection of a selenium atom with the C-terminal site of K-

casein through the hydroxyl group of serine bound by a peptide bond with glutamic acid (∆E = 2400.139 

kcal/mol, η = 0.070 eV). 
Keywords: selenium-containing nanoscale systems, dairy product, k-casein, quantum chemical 

modeling, serine 
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Введение. В настоящее время люди находятся под действием факторов, которые 

приводят к образованию свободных радикалов в клетках организма человека [1, 2]. Одним 

из следствий свободнорадикального окисления является появление онкологических 

заболеваний. В связи с этим, организм нуждается в дополнительной антиокислительной 

защите [3, 4].  

Эссенциальный микроэлемент селен является известным антиоксидантом и входит 

в состав фермента глутатионпероксидазы, которая ингибирует образование свободных 

радикалов [5, 6]. Однако стоит отметить, что наноразмерная форма селена проявляет 

аналогичные свойства и является более предпочтительной, благодаря большей 

биодоступности и низкой токсичности [7], а также позволяет увеличить эффективность 

всасывания организмом данного соединения, повышая при этом ферментативный уровень 

защиты организма от окислительного стресса [8-10].  

Согласно рекомендациям ГУ НИ питания РАМН, суточный уровень потребления 

селена составляет 70 мкг [11]. Мониторинг состояния здоровья населения показывает, что 

практически на всей территории РФ наблюдается дефицит данного микроэлемента [12]. 

Более 80 % населения России обеспечены селеном ниже оптимального уровня потребления 

[13]. Источником селена являются различные продукты животного и растительного 

происхождения – мясо, молоко, каши [14, 15]. Одним из актуальных способов борьбы с 

этим является обогащение селенсодержащими наноразмерными системами продуктов 

пищевой промышленности, в частности, молока и молочных продуктов [16, 17].  

Таким образом, в целях прогнозирования механизмов взаимодействия наночастиц 

селена с компонентами молочного сырья (мицелл казеина) [18], было проведено 

компьютерное квантово-химическое моделирование. 

Материалы и методы исследований. Экспериментальная часть. Квантово-

химическое обоснование обогащения молочных продуктов селенсодержащими 

наноразмерными системами проводилось с помощью метода квантово-химического 

моделирования, в рамках которого рассматривалось взаимодействие атома селена с 

различными функциональными группами в последовательности аминокислот (серин, 

глутаминовая кислота, изолейцин, валин, глутаминовая кислота, пролин) в C-

терминальном участке κ-казеина. Моделирование проводилось в молекулярном редакторе 

IQmol. Расчёты проводились с помощью программы QChem на оборудовании центра 

обработки данных (Schneider Electric) ФГАОУ ВО Северо-Кавказского федерального 

университета. В качестве анализируемых данных рассматривали значения полной энергии 

https://rscf.ru/project/23-16-00120/
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молекулярного комплекса (E), энергий высшей заселённой (EHOMO) и низшей свободных 

молекулярных орбиталей (ELUMO). На основе полученных данных были рассчитаны 

значения разницы полной энергии последовательности аминокислот в C-терминальном 

участке κ-казеина с полной энергией взаимодействия атома селена с данной молекулярной 

структурой (∆E), а также химическая жёсткость (η), характеризующая химическую 

стабильность соединения, рассчитываемая по формуле 1: 

 

𝜂 =
𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂−𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂

2
                                                (1) 

Результаты исследований и их обсуждение. В результате квантово-химического 

обоснования обогащения молочных продуктов селенсодержащими наноразмерными 

системами с помощью метода квантово-химического моделирования получены квантово-

химические расчёты, представленные в таблице 1. 
 

Таблица 1 – Результаты квантово-химического моделирования взаимодействия атома селена  

с C-терминальным участком κ-казеина 

Table 1 – Results of quantum chemical modeling of the interaction of the selenium atom  

with the C-terminal site of K-casein 

Молекулярная 

система 

Взаимодействие с κ-

казеином 

E, 

ккал/мол

ь 

∆E, 

ккал/мол

ь 

EHOMO, 

эВ 

ELUMO, 

эВ 

η, эВ 

C-терминальный 

участок κ-казеина 

– -2344,772 – -0,179 -0,074 0,053 

Атом селена + C-

терминальный 

участок κ-казеина 

Через гидроксильную 

группу серина, 

связанного пептидной 

связью с глутаминовой 

кислотой 

-4744,911 2400,139 -0,164 -0,025 0,070 

Через δ-карбоксильную 

группу глутаминовой 
кислоты, связанной 

пептидной связью с 

серином и изолейцином 

-4744,857 2400,085 -0,178 -0,073 0,053 

Через δ-карбоксильную 

группу глутаминовой 

кислоты, связанной 

пептидной связью с 

валином и пролином 

-4744,422 2399,650 -0,167 -0,062 0,053 

 

Исходя из анализа полученных данных можно сделать вывод, что обогащение 

молочных продуктов селенсодержащими наноразмерными системами приводит к 

формированию энергетически выгодной (∆E ≥ 2399,650 ккал/моль) и химически 

стабильной системы (0,053 ≤ η ≤ 0,070 эВ). 

Оптимальной конфигурацией взаимодействия атома селена с C-терминальным 

участком κ-казеина является взаимодействие через гидроксильную группу серина, 

связанного пептидной связью с глутаминовой кислотой, так как является наиболее 

энергетически выгодной (∆E = 2400,139 ккал/моль) и химически стабильной (η = 0,070 эВ 

превышает химическую жёсткость C-терминальным участком κ-казеина η = 0,053 эВ), что 

свидетельствует о большей вероятности формирования взаимодействия атома селена с C-

терминальным участком κ-казеина именно через данную функциональную группу. На 

рисунках 1, 2 представлены модели молекулярных комплексов C-терминального участка κ-

казеина и взаимодействия атома селена с C-терминальным участком κ-казеина через 

гидроксильную группу серина, связанного пептидной связью с глутаминовой кислотой, 

модели распределения электронной плотности и модели высшей заселённой и низшей 

свободной молекулярных орбиталей. 
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Рисунок 1 – Результаты моделирования C-терминального участка κ-казеина 

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

заселённая молекулярная орбиталь; г – низшая свободная молекулярная орбиталь (LUMO) 

Figure 1 – Simulation results of the C-terminal section of k-casein a – model of the molecular complex; b – 

electron density distribution; c – highest populated molecular orbital; 

d – lowest free molecular orbital (LUMO) 

 
а      б 

 
в      г 

Рисунок 2 – Результаты моделирования взаимодействия атома селена с C-терминальным участком κ-

казеина через гидроксильную группу серина, связанного пептидной связью с глутаминовой кислотой 

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

заселённая молекулярная орбиталь; г – низшая свободная молекулярная орбиталь (LUMO) 

Figure 2 – Results of modeling the interaction of the selenium atom with the C-terminal site of k-casein 

through the hydroxyl group of serine bound by a peptide bond with glutamic acid a – model of the molecular 

complex; b – electron density distribution; c – the highest populated molecular orbital;  

d – the lowest free molecular orbital (LUMO) 

 

При взаимодействии атома селена с C-терминальным участком κ-казеина через 

гидроксильную группу серина, связанного пептидной связью с глутаминовой кислотой 

наблюдается смешение отрицательного заряда с молекулы глутаминовой кислоты к серину. 
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Также наблюдается изменение высшей заселённой и низшей свободной молекулярных 

орбиталей, что свидетельствует о формировании химического взаимодействия между 

атомом селена и C-терминального участка κ-казеина. 

Заключение. В результате работы с помощью квантово-химического 

моделирования было обосновано положительное влияния процесса обогащения молочных 

продуктов селенсодержащими наноразмерными системами. При взаимодействии 

молочного продукта с селенсодержащими наноразмерными системами наблюдается 

уменьшение полной энергии молекулярного комплекса и увеличение химической 

жёсткости, что свидетельствует о энергетической выгоде и химической стабильности 

данного взаимодействия. 
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