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Аннотация. В статье изучаются процессы 

образования моделей при взаимодействии 

молекул очистителя и загрязнителя на при-

мере сероводорода и аспарагина, подчерки-

вается важность компьютерного моделиро-

вания в разработке эффективных методов 

очистки. Молекулярное взаимодействие ме-

жду аспарагином и сероводородом исследу-

ется с использованием полуэмпирического 

метода PM3. Целью работы было выявление 

в структуре аспарагина активных атомов, с 

которыми могут взаимодействовать молеку-

лы сероводорода, приводя к формированию 

соединений с достаточной прочностью. 

Исследования проводились с использовани-

ем квантово-химических вычислений опти-

мизированных по энергии структур отдель-

ных молекул и их взаимодействий. Поиск 

минимума полной энергии проводился по 

всем независимым геометрическим парамет-

рам в процессе полной оптимизации гео-

метрии молекулы. Приведены результаты 

расчетов основных зарядовых, энергетиче-

ских и геометрических параметров. Пред-

ставлена схема активных атомов молекулы 

аспарагина по отношению к сероводороду, 

полученная на основе проведенных кванто-

во-химических исследований.  

Использованные правила позволили среди 

множества смоделированных адсорбцион-

ных комплексов выявить реально сущест-

вующие. Полученные данные предоставляют 

новые перспективы для понимания последст-

вий этого взаимодействия в контексте меди-

цинских и экологических исследований. 

Ключевые слова: межмолекулярное взаи-

модействие, оптимизация энергии, серово-

дород, аспарагин, очистители, загрязнители, 

схема активных атомов 

 

 

STUDYING THE PROCESSES OF MODEL FORMATION IN THE INTERACTION OF 

CLEANER AND POLLUTANT MOLECULES USING THE EXAMPLE OF HYDROGEN 

SULFIDE AND ASPARAGINE 

Anna N. Tsyguta1, Lesya I. Golovatskaya2 

1,2Caspian Institute of Sea and River Transport named after General-Admiral F. M. Apraksin – branch 

of Volga State University of Water Transport, Astrakhan, Russia 



К
А

С
П

И
Й

С
К

И
Й

 Н
А

У
Ч

Н
Ы

Й
 Ж

У
Р

Н
А

Л
 №

 1
(2

)-
2
0
2
4
 

ИНФОРМАЦИОННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ 

 

67 

Abstract. The article examines the processes of 

model formation in the interaction of cleaner and 

pollutant molecules using the example of hydro-

gen sulfide and asparagine, and emphasizes the 

importance of computer modeling in the devel-

opment of effective cleaning methods. The study 

is aimed at the molecular interaction between as-

paragine and hydrogen sulfide, conducted using 

the semi-empirical PM3 method. The aim of the 

study was to identify active atoms in the structure 

of asparagine, with which hydrogen sulfide mole-

cules can interact, leading to the formation of 

compounds with sufficient strength. The research 

was carried out using quantum chemical calcula-

tions of energy-optimized structures of individual 

molecules and their interactions. The search for 

the minimum total energy was carried out for all 

independent geometric parameters in the process 

of complete optimization of the geometry of the 

molecule. The results of calculations of the main 

charge, energy and geometric parameters are pre-

sented. The scheme of the active atoms of the 

asparagine molecule in relation to hydrogen sul-

fide, obtained on the basis of quantum chemical 

studies, is presented. The rules used made it pos-

sible to identify real-life adsorption complexes 

among the many simulated ones. The findings 

provide new perspectives for understanding the 

implications of this interaction in the context of 

medical and environmental research. 

Keywords: intermolecular interaction, energy 

optimization, hydrogen sulfide, asparagine, pu-

rifiers, pollutants, scheme of active atoms 

Введение 

Сероводород – один из основных за-

грязнителей окружающей среды, который 

часто встречается в промышленных и при-

родных процессах. Его влияние на окру-

жающую среду становится все более ощу-

тимым из-за его токсичности и негативного 

воздействия на экосистемы. В Иркутской 

области 22 декабря 2020 года из-за произо-

шедшей утечки сероводорода пострадали 

шесть рабочих, что подчеркивает серьез-

ность загрязнения окружающей среды этим 

веществом [1]. При другом инциденте, в 

июле 2020 года, анализ атмосферного воз-

духа в Омске показал превышение предель-

но допустимых выбросов сероводорода в 

1,13 раза и в 14,88 раза в районе Северо-

Западного промышленного узла [2]. Также в 

2020 году в Нижнем Тагиле был зафиксиро-

ван выброс сероводорода, о чем сообщается 

на официальном сайте Министерства при-

родных ресурсов и экологии региона. Пре-

вышение предельно допустимой концен-

трации сероводорода было зафиксировано 

станцией на улице Бирюзовой, где макси-

мальная разовая концентрация этого веще-

ства достигла 2,2 ПДКмр [3]. Такие инци-

денты свидетельствуют о необходимости 

постоянного контроля за выбросами серо-

водорода и принятия мер для предотвраще-

ния аналогичных случаев в будущем. 

Помимо выбросов в атмосферный 

воздух, сероводород проявляет коррозийные 

свойства. В своем исследовании авторы [4] 

подчеркивают значительное влияние серо-

водорода на процессы коррозии в нефтяных 

резервуарах. Они отмечают, что наиболь-

ший вклад в дефицит резервуарной обеспе-

ченности вносит именно коррозия под дей-

ствием сероводородсодержащих нефтей, 

что ускоряет преждевременный выход ре-

зервуаров из строя и требует частых ремон-

тов или замены оборудования.  

Согласно данным Росприроднадзора, 

выбросы загрязняющих веществ в атмосфе-

ру от стационарных источников по серово-

дороду за последние пять лет [5] выглядят 

следующим образом: в 2017 году – 9471 

тонна, в 2018 году – 8249 тонн, в 2019 году – 

8091 тонна, в 2020 году – 10 411 тонн, в 2021 

году – 8544 тонны (рис. 1). 
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Рис. 1. Выбросы в атмосферу сероводорода от стационарных источников 

 

Из представленных данных можно 

сделать вывод о тенденции изменения вы-

бросов сероводорода в атмосферу за по-

следние годы. В целом, наблюдается неко-

торое колебание количества выбросов в те-

чение рассматриваемого периода. Однако 

следует отметить, что в 2020 году было за-

фиксировано наибольшее количество вы-

бросов (10 411 тонн), что может свидетель-

ствовать о возможных проблемах или необ-

ходимости усиления мер контроля и сниже-

ния загрязнения в этот период времени. 

Важно учитывать, что выбросы за-

грязняющих веществ в атмосферу оказыва-

ют негативное воздействие на окружающую 

среду, здоровье людей и состояние экоси-

стем. Поэтому необходимы дальнейшие 

усилия по сокращению выбросов и улучше-

нию экологической ситуации. 

Для нейтрализации загрязнителя ок-

ружающей среды, такого как сероводород, 

при помощи межмолекулярного моделиро-

вания взаимодействия активных центров ис-

следовалось взаимодействие с аспарагином. 

Аспарагин был выделен из сока 

спаржи в 1806 году французским химиком 

Луи-Никола Вокленом и его помощником 

Пьером Жаном Робике и стал первой ами-

нокислотой, полученной человеком. В со-

ставе спаржи аспарагин содержится в боль-

ших количествах, что и послужило основа-

нием для его названия. Этот вещественный 

компонент также ассоциирован с характер-

ным запахом мочи после употребления 

спаржи у некоторых людей, что связано с 

различными метаболитами аспарагина [6]. 

Вещество вызвало интерес для про-

ведения математического моделирования и 

поиска активных центров в связи с его ро-

лью в химиотерапии лейкоза. Лекарствен-

ные препараты аспарагиназы, используемые 

при химиотерапии, осуществляют свой 

противоопухолевый эффект через расщеп-

ление аминокислоты аспарагина, необходи-

мой для синтетических процессов в лейкоз-

ной клетке [7]. Это открывает перспективы 

для дальнейших исследований, направлен-

ных на поиск эффективных методов ней-

трализации сероводорода с использованием 

взаимодействия с аспарагином. 

Процесс образования водородных 

связей при межмолекулярном воздействии 

сероводорода на аспарагин обусловлен в 

том числе пространственными характери-

стиками молекул, из которых состоят веще-

ства. Определяющими являются и измене-

ния полной энергии при адсорбции ве-

ществ. Явление адсорбции широко исполь-

зуется в современной технике и технологии. 

Оно лежит в основе процессов очистки и 

осушки газов в производственных условиях, 

а также осветления и обесцвечивания рас-

творов при производстве сахара, глюкозы, 

нефтепродуктов, фармацевтических препа-

ратов и др.  
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Этим свойством веществ объясняется 

применение активированного угля в проти-

вогазах, предложенное академиком Н.Д. Зе-

линским во время первой мировой войны. 

Адсорбенты являются основной состав-

ляющей фильтров для очистки питьевой 

воды от токсичных примесей. Явление ад-

сорбции широко используется в технологии 

извлечения и иммобилизации радионукли-

дов и других экологически опасных техно-

генных отходов [8]. 

 

Входные параметры 

Для понимания молекулярных взаи-

модействий между аспарагином и сероводо-

родом нами было проведено компьютерное 

моделирование молекулы аспарагина (рис. 

2) и молекулы сероводорода (рис. 3). Целью 

этого исследования было выявление в струк-

туре аспарагина активных атомов, с которы-

ми могут взаимодействовать молекулы серо-

водорода, приводя к формированию соеди-

нений с достаточной прочностью.

 

 

 

 

 

 

Рис. 2. Молекула аспарагина 
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Рис. 3. Молекула сероводорода 

 

На рисунках изображены структур-

ные формулы молекул, возле каждого атома 

указан его порядковый номер, используемый 

при описании z-матрицы геометрии моле-

кул и их взаимодействий. В химических ис-

следованиях z-матрица – это способ пред-

ставления молекулярной системы, состоя-

щей из атомов [9].  

Z-матрица также известна как пред-

ставление внутренних координат. Она со-

стоит из описания каждого атома в молекуле 

в терминах его атомного номера, длины свя-

зи, угла связи и двугранного угла, так назы-

ваемых внутренних координат. Для молекул 

аспарагина и сероводорода были построены 

z-матрицы (рисунки 4 и 5). 
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Рис. 4. Z-матрица внутренних координат молекулы аспарагина 

 

 

Рис. 5. Z-матрица внутренних координат молекулы сероводорода 

Методы 

Для моделирования структурных 

комплексов выбран полуэмпирический ме-

тод PM3, разработанный Дж. Стюартом в 

1989 году, который осуществлялся с исполь-

зованием программных комплексов Gamess 

(The General Atomic and Molecular Electronic 

Structure System) для проведения расчетов и 

пакета Mopac (Molecular Orbital PACkage) 

для составления и редактирования структур. 

Результаты визуализации и обработки про-

водились с помощью программы ChemCraft. 

Для записи структуры молекулы использо-

валась z-матрица внутренних координат. 

PM3 отличается от других методов подбо-

ром параметров, которые аппроксимируют 

интегралы взаимодействия, оптимизирован-

ных на основе надежно измеренных экспе-

риментальных свойств соединений [10]. 

Характерной чертой полуэмпириче-

ского метода PM3 является тщательная на-

стройка параметров, приближенно отра-

жающих интегралы взаимодействия. Эти 

параметры оптимизированы с помощью на-

бора соединений, для которых эксперимен-

тально определяются свойства. 

Результаты 

После проведения процесса оптими-

зации отдельных молекулярных структур в 

работе были смоделированы все возможные 

молекулярные адсорбционные комплексы 

рассматриваемых молекул. Пример z-

матрицы внутренних координат взаимодей-

ствия молекул аспарагина и сероводорода 

представлен на рисунке 6.  

 

 

 C1   

 C2     1   1.51 

 C3     2   1.52  1   113.24 

 C4     3   1.62  2   108.45  1   164.47   

 O5     4   1.23  3   119.28  2    72.11   

 O6     4   1.26  3   111.11  2  -108.37   

 N7     3   1.51  2   113.40  1    49.56   

 N8     1   1.39  2   119.96  3   139.46   

 O9     1   1.24  2   122.56  3   -37.53   

 H10    2   1.11  1   112.12  8    17.64   

 H11    2   1.11  1   107.98  8   -97.89   

 H12    3   1.11  2   110.27  1   -74.83   

 H13    7   1.01  3   109.71  2  -147.19  

 H14    7   1.04  3   104.48  2    96.19    

 H15    7   1.01  3   110.42  2   -25.22   

 H16    8   0.99  1   116.26  2    22.89   

 H17    8   0.99  1   117.39  2   164.59 

 

 H18    

 S19    18   1.30   

 H20   19   1.29  18    94.04  
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Рис. 6. Z-матрица внутренних координат взаимодействия молекул аспарагина и сероводорода 

Для создания молекулярных ком-

плексов проводились модификации z-

матриц, последующая оптимизация в про-

грамме Gamess, наглядная визуализация 

структур в программе ChemCraft и после-

дующее подтверждение или корректура 

структуры. Пример визуализации адсорбци-

онного комплекса молекул аспарагина и се-

роводорода в программе ChemCraft пред-

ставлен на рисунке 7. 

 

 

Рис. 7. Адсорбционный комплекс молекул аспарагина и сероводорода в программе ChemCraft 

Далее в работе для сероводорода и 

аспарагина проводился поиск минимума 

полной энергии по всем независимым гео-

метрическим параметрам в процессе полной 

оптимизации геометрии молекулы. Модели 

взаимодействия отбирались по следующим 

правилам [11]: 

 

 C1   

 C2     1   1.51 

 C3     2   1.52  1   113.04 

 C4     3   1.62  2   108.74  1   165.69   

 O5     4   1.23  3   119.19  2    69.89   

 O6     4   1.26  3   111.26  2  -110.24   

 N7     3   1.51  2   113.02  1    50.49   

 N8     1   1.39  2   119.80  3   150.75 

 O9     1   1.24  2   122.32  3   -34.41 

 H10    2   1.13  1   112.41  8    28.69 

 H11    2   1.11  1   108.10  8   -86.48 

 H12    3   1.11  2   110.28  1   -73.74 

 H13    7   0.99  3   109.68  2  -142.29 

 H14    7   1.04  3   104.76  2   100.18 

 H15    7   1.02  3   110.18  2   -21.62 

 H16    8   0.99  1   116.71  2   -24.19 

 H17    8   0.99  1   117.69  2  -167.94 

 H18    8   5.03  1    70.11  9   158.47 

 S19   18   1.30  8    55.24  1   154.92 

 H20   19   1.29 18   94.04  8  -112.28 
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1. Энергия формирования адсорбционных комплексов была рассчитана 

на основе разности между полными энергиями их комплексного обра-

зования и начальных структур отдельных молекул.  

2. Для определения величин переноса заряда с молекулы сероводорода на 

молекулу аспарагин были вычислены суммарные заряды атомов серо-

водорода. 

3. Величина образующейся водородной связи принималась как расстоя-

ние между ближайшими атомами участвующих во взаимодействии мо-

лекул, на основании геометрического изображения в программе 

ChemCraft результатов расчетов. 

 

 

 

 

 

 (1) 

Условные обозначения, используе-

мые при описании структур:  

 R, Ǻ− расстояние между атомами;  

 Eадс, кДж/моль − энергия адсорб-

ции;  

 ∆q, ē − разность зарядов атомов. 

Молекулярные модели взаимодейст-

вия были изучены на появление в них ус-

тойчивых водородных связей между атома-

ми взаимодействующих молекул и проана-

лизированы с использованием программно-

го комплекса РОХМВ [12]. Среди получен-

ных моделей взаимодействий согласно пра-

вилам (1) были выделены основные актив-

ные атомы молекулы аспарагина, образую-

щие взаимодействия с сероводородом. На 

рисунке 8 представлена схема активных ато-

мов молекулы аспарагина по отношению к 

сероводороду, построенная на основе про-

веденных квантово-химических исследова-

ний.  
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Рис. 8. Схема активных атомов молекула аспарагина по отношению к сероводороду 

Результаты проведенных расчетов 

сведены в таблицу основных зарядовых, 

энергетических и геометрических парамет-

ров (табл. 1). В колонке «АК» приведены 

номера адсорбционных комплексов (АК), 

полученных при взаимодействии между рас-

сматриваемыми молекулами. В колонке «По 

связи» таблицы 1 содержатся названия ато-

мов, образующих водородную связь. При-

чем на первом месте записывается атом мо-

лекулы аспарагина, а на втором   сероводо-

рода. Следующие три колонки заполнены 

параметрами, описанными правилами (1). 
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Таблица 1 

Основные зарядовые, энергетические и геометрические параметры в адсорбционных 

комплексах взаимодействий аспарагина с сероводородом 

АК По связи R, Ǻ ∆q,e ΔEадс, кДж/моль 

1 

H10…S19 

O5…H18 

2.44711 

2.74669 
-0,0117 -20,83 

2 H10…S19 2.45618 0,0228 -20,66 

3 H13…S19 2.40040 0,0288 -19,43 

4 H11…S19 2.43568 0,025 -19,33 

5 H14…S19 2.57819 0,009 -18,23 

6 O6…H18 1.79156 -0,1707 -17,75 

7 O6…H20 1.78799 -0,0388 -17,48 

8 H10…S19 1.90230 0,0789 -17,34 

9 H12…S19 1.83005 0,0397 -17,11 

10 O5…H18 1.81029 -0,1478 -13,90 

11 H17…S19 2.43533 0,0221 -11,71 

12 
O9…H20 

H15…S19 

1.86767 

2.51234 

0,0033 -3,43 

 

Обсуждение 

Анализ результатов свидетельствует об 

очень интересном моменте в организации влия-

ния сероводорода на аспарагин. 

При образовании водородной связи в 

рассматриваемых АК можно выделить следую-

щие закономерности: 

Атомы молекулы сероводорода образуют 

устойчивые связи c атомами водорода и кисло-

рода аспарагина. 

Атом серы S19 в молекуле сероводорода 

образует наиболее устойчивое соединение с ато-

мом водорода Н10 в молекуле аргинина при ус-

ловии образования дополнительной водород-

ной связи между атомом водорода Н18 серово-

дорода и атомом O5 аспарагина.  

Распределение воздействия сероводоро-

да на аргинин происходит равномерно по ато-

мам всей молекулы.  

Все пространственно доступные атомы 

молекулы аспарагина оказались реакционно ак-

тивными по отношению к атомам молекулы се-

роводорода. 

Рассмотренный подход позволяет лучше понять, 

как эти два вещества могут взаимодействовать на 

молекулярном уровне и какие могут быть по-

следствия их соединения для клеточных струк-

тур. Полученные результаты могут иметь важное 

значение для расширения наших знаний о воз-

действии сероводорода на аспарагин, а также для 

дальнейших исследований в области медицины 

и экологии.  
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