Квантово-химическое исследование физико-химических свойств нейтральных и катионных форм комплексов валина с металлами Co, Zn, Cd, Pb
Щепин Антон Сергеевич
Студент
Оренбургский государственный университет,

химико-биологический факультет, Оренбург, Россия
E-mail: thisiscaster@gmail.com
Тяжелые  металлы принимают участие в многообразных химических, физико-химических и биологических процессах. Они могут выступать в качестве токсикантов, то есть веществ, большие концентрации которых могут приводить к расстройству или нарушению тех или иных процессов жизнедеятельности организма. Изучение механизмов накопления и выведения тяжелых металлов микроорганизмами должно основываться на исследовании проблем связывания металлов с аминокислотами как составляющими частями белков. В настоящее время имеются немногочисленные теоретические и экспериментальные работы, в которых исследовано связывание отдельных металлов с некоторыми аминокислотами и пептидами (Shilpi Mandal, Gang Yang, Hamid Reisi E. M. Siegbahn). Однако исследования связывания Cd, Co, Pb с аминокислотой валином не проводились. В настоящей работе методом функционала плотности DFT с использованием двух базисов и гибридного функционала B3LYP/6-31G(p,d) и B3LYP/DZP были рассчитаны геометрические структуры и энергии диссоциации, а также проанализированы изменения колебательных спектров в межмолекулярных комплексах: [Val-Me]0, [Val-Me]2+. (Val = валин, Me= Co, Zn, Cd, Pb).
Показано, что устойчивость нейтральных комплексов [Val-Me]0, оценка которой проведена на основе расчета сечений ППЭ, уменьшается в ряду Zn ≈ Cd < Co < Pb, а энергия диссоциации изменяется в интервале от 0,23 до 1,03 эВ. В катионных комплексах [Val-Me]2+ устойчивость уменьшается для Cd < Co < Zn соответственно. Длины связей  Me-O, Me-N в комплексах [Val-Me]0 возрастают с увеличением порядкового номера атома переходного металла (Co < Zn  < Cd). Закономерность не выполняется для атома свинца, так как он не является переходным металлом. Частоты валентных колебаний νs(N-H), νas(N-H), ν(O-H), ν(C-H), νs(O-O)(-COOH), νas(O-O)(-COOH), ν(C-N), ν(C-O), ν(Me-O), ν(Me-N) в катионных комплексах [Val-Me]2+ мало отличаются от аналогичных частот валентных колебаний в катионных комплексах с двумя молекулами валина [Val-Me-Val]2+.
