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Выводы
Таким образом, анкетирование показало, что аллергические реакции на шерсть 

животных и укусы насекомых представляют собой существенную проблему для мно-
гих людей. Среди наиболее часто встречающихся симптомов аллергии на шерсть отме-
чены: зуд, кожные высыпания и проблемы с дыхательной системой. При укусах насеко-
мых респонденты чаще всего жаловались на возникновение отеков, покраснения и зуда 
в области укуса. Полученные данные могут помочь в разработке профилактических 
мероприятий.
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ПРИМЕНЕНИЕ КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКИХ РАСЧЕТОВ УСТОЙЧИВОСТИ 
КОМПЛЕКСНЫХ СОЕДИНЕНИЙ АМИНОКИСЛОТ С ЦИНКОМ  

ДЛЯ ОПИСАНИЯ ПРИНЦИПИАЛЬНОЙ СХЕМЫ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 
 SARS COV2 – КЛЕТКА

Введение
Применение квантово-механического подхода позволяет моделировать молекуляр-

ные структуры, выявлять возможные пути их модернизации. Одним из наиболее пер-
спективных методов квантовой механики является метод Хартри-Фока.

Чрезвычайно важным нам представляется разработка квантово-механического под-
хода для интерпретации инвазии вируса в клетку (создание первичного сайта связы-
вания) на примере комплекса: вирус COVID19 – рецептор клетки (Sars-Cov2 – АСЕ2).  
В перспективе, рассчитываем применять данный алгоритм при описании инвазивных 
процессов, проходящих по сходному механизму, что позволит наметить перспективные 
цели для конструирования лекарственных препаратов, блокирующих первичный контакт.

Цель
Разработка системных подходов и квантово-механических принципов изучения сай-

тов связывания «вирус–клетка» по механизму создания комплексов цинка.
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Материал и методы исследования
Для проведения работы использовали программу Gaussian 09 Revision; также были 

отобраны аминокислоты в составе активного участка АСЕ2, входящие в активный сайт 
связывания; способные к лигандированию с цинком, в качестве комплексообразователя; 
проведен квантово-механический расчет оптимальных по энергии структур комплексов 
аминокислот S – белка (RBM участка) Sars-Cov2 с цинком; выявлены наиболее устойчи-
вые комплексные структуры, сформировавшие сайт связывания ACE2 – S – белок (RBM 
участок) Sars-Cov.

Результаты исследования и их обсуждение
Ион цинка является важным комплексообразующим микроэлементом, участвующим 

во многих физиологических процессах в организме человека. Он играет ключевую роль  
в обеспечении нормального функционирования клеточных мембран, является неотъем-
лемой частью основных ферментов и активно участвует в различных биохимических 
процессах. Цинк входит в состав более чем 7000 ферментов, из которых более 200 ис-
пользуются организмом для переваривания пищи и усвоения полезных питательных ве-
ществ. Также этот элемент выявлен в составе многих гормонов, например, в одной мо-
лекуле инсулина содержится два хелатированных иона цинка. Элемент является важным 
кофактором или структурным компонентом белков антиоксидантной защиты, например, 
Cu/Zn супероксид дисмутаза. Примерно 30–40% клеточного цинка находится в ядрах, 
где одной из распространенных структур являются домены цинкового пальца, в кото-
рых ион цинка образует петлю из 20 аминокислот, связывая 2 гистидина и 2 цистеина.

Все больше данных свидетельствует о том, что цинк функционирует как нейро-
медиатор для межклеточной коммуникации и как сигнальная молекула, облегчающая 
передачу различных сигнальных каскадов.

Точка-мишень для связывания клетки с SARS-CoV–2 – клеточный рецептор АСЕ2 
или Ангиотензинпревращающий фермент 2 типа. Его активный центр залегает в так 
называемой щели, с одной стороны которой находится небольшая полость C-коневой 
части, а с другой – более крупная полость N-концевой части белка. Доказано, что N-тер-
минальный домен содержит цинк-связывающий мотив, а в недавних исследованиях была 
установлена цинксодержащая область и C-концевой части [1]. Специфическая амино-
кислотная последовательность содержит аспарагиновую кислоту, глутаминовую кислоту, 
гистидин и аспарагиновую или глутаминовую кислоты. 

В свою очередь SARS-CoV–2 при сближении с клеткой и после фуринового рас-
щепления высвобождает на белке S1 активный блок – так называемый рецептор, связы-
вающий домен RBD, который в свою очередь содержит рецептор, связывающий мотив 
RBM. Аминокислотные остатки RBM (аспарагин, глутамин, глицин, тирозин, тирозин, 
треонин) оказались комплементарны по формированию водородных связей к внешнему 
участку рецептора ACE2. Более того, между аминокислотными остатками RBM и ACE2 
обнаружены ионы цинка [2, 3]. Следовательно, ион Zn может являться связующим зве-
ном в процессе формирования сайта связывания SARS-CoV–2 с клеткой.

В связи с этими нашей задачей стало выяснить, какие из аминокислот, присутствую-
щие в мотивах S-белка или ACE–2 имеют преимущества по связыванию цинка и, может 
ли цинк, за счет хелатирования обоих мотивов являться связующим элементом этого 
взаимодействия.

С помощью программы Gaussian 09 Revision нами построены координационные 
соединения некоторых аминокислот с Zn2+, выявлены конформационные изменения гео-
метрии при оптимизации структур по энергии. На рисунке 1 представлены, в качестве 
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примера, визуализированные результаты квантово-механических расчетов аспарагино-
вой кислоты (слева) и аспарагина (справа) с указанием длин связей.

Рисунок 1 – Визуализированные результаты квантово-механических расчетов  
аспарагиновой кислоты (слева) и аспарагина (справа) с указанием длин связей. Обозначения:  

темно-серый шар – цинк, красные шары – кислороды, серые шары – углероды,  
маленькие белые шары – водороды, синий шар – азот

Затем было сформировано координационное соединение из четырех аминокислот: 
характерные для AСЕ2 клетки аспарагиновая кислота и гистидин с одной стороны и ха-
рактерные для RBM Sars-Cov2 тирозин и аспарагин в качестве сайта связывания. На ри-
сунке 2 показана структура данного сайта после оптимизации по минимуму энергии.

Рисунок 2 – Расчетная структура сайта связывания «RBM Sars-Cov2 – AСЕ2 клетки»

Длины координационных связей значительно изменились, причем связь на гистидин 
уменьшилась, а на тирозин значительно выросла. Длины связей аспарагиновый кислоты 
и аспарагина стали неравновесными в силу стерических изменений. Исходная геометри-
чески обоснованная структура преобразовалась в более энергетически выгодную с не-
равновесными длинами связей более активными по АСЕ2 и менее по RBM на участке 
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вируса Sars-Cov2, что говорит об активности вирусной части сайта связывания, как 
целостной структуры во взаимодействии с АСЕ2.

В заключение, приведем, полученную нами расчетную структуру сайта связывания 
«RBM Sars-Cov2 – AСЕ2 клетки» (рисунок 2). Достаточно четко определены границы 
каждой из зон лигандирования.

Выводы
Применение квантово-механических расчетов для описания образования сайта свя-

зывания позволит определить наиболее уязвимые места в данном процессе и наметить 
наиболее вероятные структуры и механизмы, позволяющие блокировать этот процесс.
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ФИЗИКО-ТЕХНИЧЕСКИЕ ПРИНЦИПЫ ВВЕДЕНИЯ ЛЕКАРСТВЕННЫХ 
СРЕДСТВ МЕТОДОМ ИНГАЛЯЦИИ

Введение
В последние годы заболевания дыхательной системы, такие как астма и хроническая 

обструктивная болезнь легких, становятся все более распространенными, что подчерки-
вает необходимость эффективной терапии. Ингаляционная терапия – это метод лечения 
и профилактики, при котором лекарственные вещества вводятся в организм в виде аэ-
розолей или электроаэрозолей. Аэрозоль представляет собой двухфазную систему, где 
газообразная среда (воздух) служит дисперсионной основой для взвешенных в ней жид-
ких или твердых частиц. В физиотерапии аэрозоли находят применение для доставки 
различных лечебных составов, таких как растворы лекарственных веществ, минераль-
ные воды, фитопрепараты, масла и, в некоторых случаях, порошкообразные препараты.  
К другим достоинствам ингаляционной терапии по сравнению с традиционными ме-
тодами фармакотерапии относятся полная безболезненность введения лекарств, сохра-
нение их целостности при прохождении через желудочно-кишечный тракт и снижение 
частоты и интенсивности побочных реакций на лекарственные препараты [1].

Цель
Изучить физико-технические принципы введения лекарственных средств методом 

ингаляции и технологии, лежащие в основе создания различных типов ингаляторов.
Материал и методы исследования 
В работе проведен сравнительный анализ и практическое опробирование различных 

типов ингаляторов, доступных в аптеках г. Гомеля. В качестве объектов исследования вы-
браны следующие типы ингаляторов: паровой ингалятор B.Well WN-118 (Швейцария), 


