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Для корректного квантово-химического моделирования различных химических и биологических процессов важным является учёт влияния сольватирующей среды. Особенно это касается тех процессов, которые протекают в жидкостях организма человека и млекопитающих. Было показано, что учёт молекул растворителя в явном виде, с одной стороны, приводит к более точному согласованию экспериментальных и теоретических данных для термодинамических барьеров реакций каталитического цикла глутатионпероксидазы с использованием модельных систем [1], но, с другой стороны, значительно увеличивает расчётное время и требуемые вычислительные ресурсы. До настоящего момента не проводилось теоретических исследований влияния гидратации на внешнюю электронную оболочку селеноцистеинового фрагмента, и, как следствие, на изменение химического сдвига ядра селена-77 – потенциального дескриптора электронного строения для изучения интермедиатов, которые образуются в каталитическом цикле глутатионпероксидазы. [2] В процессе каталитического цикла глутатионпероксидазы происходит восстановление пероксида водорода до воды и восстановление перекисей спиртов до соответствующих спиртов. На первом этапе этого цикла происходит депротонирование группы Se−H с последующей атакой молекулы перекиси. 
Поэтому в настоящей работе были проведены квантово-химические расчёты метанселенола и его производных (Рисунок 1) – модельных систем первого этапа каталитического цикла глутатионпероксидазы с различным количеством окружающих атом селена молекул воды (от 1 до 6).  Для изучения влияния гидратации были рассчитаны химические сдвиги ядра селена-77, а также была проведена визуализация особенностей строения внешних электронных оболочек атома Se путём построения изоповерхностей электронной плотности, раскрашенных электростатическим потенциалом. В данной работе были изучены структуры образующихся агрегатов с водой. В докладе будут представлены результаты расчётов ЯМР параметров и сравнение их с экспериментом, а также характеристики (геометрия и энергия) водородных связей O−H∙∙∙Se с участием молекул воды и селенсодержащего фрагмента.  
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Рисунок 1. Модельные системы, рассмотренные в настоящей работе.
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