Молекулярное моделирование образования наночастиц сульфида серебра в процессе бактериального синтеза
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Применение биогенных наночастиц вызывает все больший интерес в биофизике и медицине. Благодаря высокой степени биосовместимости и малым размерам наночастицы находят свое применение как фотолюминесцентные квантовые точки для диагностики и мониторинга различных биопроцессов, так же могут служить основой для адресной доставки и удержания лекарственных препаратов в клетках.
Методами квантовохимического моделирования в работе исследуются механизмы межмолекулярного взаимодействия, возникающего в ходе бактериального синтеза наночастиц сульфида серебра при помощи бактерий Bacillus subtilis 168 [1]. Было рассмотрено взаимодействие белка флагеллина, осаждающегося на поверхности наночастиц в ходе биосинтеза, с солями рабочих растворов. В качестве объектов исследования рассмотрены нестандартная аминокислота метиллизин из состава белка флагеллина, отвечающая за обволакивающие свойства, и соли рабочих растворов: нитрат серебра AgNO3 и тиосульфат натрия Na2S2O3 в окружении водного кластера.  Молекулярное моделирование методами теории функционала плотности (ТФП) с функционалом B3LYP и базисным набором LANL2DZ и ИК-спектроскопия были использованы для изучения структуры и спектров молекулярных комплексов, образующихся при взаимодействии метиллизина, нитрата серебра и тиосульфата натрия в окружении водного кластера (см. рисунок 1). Сила взаимодействия определяется параметрами комплексообразования между метиллизином, нитратом серебра и тиосульфатом натрия. Эти взаимодействия рассматриваются на уровне образования водородных связей. Сила образовавшихся водородных связей оценивалась по длине водородного мостика и сдвигу частоты валентных колебаний O-H связей в ИК-спектрах молекулярного комплекса относительно ИК-спектра отдельных молекул.
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Рис.1 Структура молекулярного комплекса нитрата серебра AgNO3 – метиллизина – тиосульфата натрия Na2S2O3 в водном окружении

В результате молекулярного моделирования было обнаружено, что метиллизин образует достаточно устойчивые молекулярные комплексы с нитратом серебра и тиосульфатом натрия в окружении водного кластера, о чем свидетельствует образование многочисленных связей средней силы.
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